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Apresentacao

O LNCC realiza este ano a XIII Edicdo da Jornada de Iniciagao Cientifica e Tecnolégica, que é um
férum de divulgacao das pesquisas desenvolvidas no contexto dos Programas Institucionais de
Bolsas de Iniciacdo Cientifica (PIBIC) e de Bolsas de Iniciacao Tecnolégica (PIBITI) fomentados
pelo Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnolégico (CNPq). No periodo de
agosto de 2017 a julho de 2018, o PIBIC e PIBITI congregaram alunos de varias institui¢cdes de
ensino e de diversas areas do conhecimento. Este volume apresenta os resumos dos trabalhos
desenvolvidos pelos bolsistas no periodo. Durante a Jornada, os trabalhos sdo apresentados
pelos bolsistas oralmente e em sessdo de posteres e avaliados por um comité cientifico externo

e multidisciplinar.

Nesta XIII Edicao da Jornada, o Comité Externo de Avaliacao do PIBIC/PIBITI tem a seguinte
composic¢ao:

Prof. Alberto Torres Angonese - FAETER]/UNIFESO

Prof. Eduardo Krempser da Silva - FIOCRUZ

Destacamos o papel relevante do PIBIC/PIBITI do LNCC no desenvolvimento das pesquisas no
LNCC e, principalmente, na formacdo complementar dos bolsistas, promovendo o
aprimoramento do conhecimento, espirito criativo, reflexao critica e ética. Estas caracteristicas
tém contribuido para suas inser¢cdes no mercado de trabalho e em programas de pos-
graduacdo, como o PPG em Modelagem Computacional do LNCC. Este é o resultado do esforco e

dedicacdo de todos os participantes.
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1.  INTRODUGAO

O uso do termo "doencgas negligenciadas" mostra-se comumente presente em relatos
provenientes de paises subdesenvolvidos e em desenvolvimento, referindo-se a quadros
infecciosos que nao possuem tratamento eficaz, financeiramente acessivel e/ou de facil
administracdo. Os exemplos mais importantes desse grupo de doengas sdo Dengue,
Leishmaniose, Maléria, Doenca de Chagas, Esquistossomose e¢ Hanseniase. Todas estas
doengas possuem expressiva prevaléncia no territério brasileiro, atingindo uma parcela
consideravel da populagao. Mundialmente, estima-se que um sexto da populagdo possua pelo
menos uma destas doencas' .

A doenga de Chagas, causada pelo protozoario flagelado Trypanosoma cruzi, ¢ uma
das diversas enfermidades que correspondem a lista de doencas tropicais negligenciadas
disponibilizada pela Organizagdo Mundial da Saude (OMS). Considerada uma das doengas
parasitarias mais importantes da América Latina, a mesma afeta aproximadamente 7 milhdes
de pessoas no mundo inteiro, sendo responsavel por aproximadamente 12.000 dbitos por ano’.

Na década de 60, os nitroderivados nifurtimox e benzonidazol mostraram-se os
principais agentes na erradicacdo da infeccdo e, consequentemente, responsaveis por seu
tratamento, sendo o benzonidazol utilizado até os dias de hoje. Entretanto, este farmaco
possui atividade limitada, especialmente na fase tardia da infec¢do, além de possuir alta
toxicidade e, consequentemente, ser responsavel por diversos efeitos adversos e também por
sua inefetividade contra algumas cepas resistentes".

Por conta de tais fatores, a pesquisa financeiramente acessivel, rapida e efetiva de
novos farmacos contra a infeccdo mostra-se indispensavel. A cada dia os esforcos da
comunidade cientifica no refor¢co do arsenal terapéutico contra a doenca de Chagas, baseado
em inibi¢dao enzimatica, mostram-se mais € mais presentes.

A estratégia de reposicionamento de farmacos tem como objetivo identificar novos
usos para farmacos ja existentes, reduzindo significativamente o processo de validacao destes
compostos como novas terapias, uma vez que testes de toxicidade e tolerancia ja foram
realizados previamente’. Diversos projetos tém sido desenvolvidos visando o
reposicionamento de farmacos para varias doengas, inclusive doengas negligenciadas. Em um
trabalho recente, Kaiser et al. avaliaram e confirmaram atividade antiprotozoaria de 100
farmacos com potencial para o tratamento de doengas negligenciadas através de testes in
vitro®. Apesar da confirmacdo da atividade antiparasitaria destes farmacos, os alvos

terapéuticos (e.g. enzimas, receptores) pelo qual estes farmacos exercem sua funcdao nao foi



descrita. No contexto do desenho racional de fairmacos, ¢ de grande importancia identificar o
alvo terapéutico pelo qual um composto exerce sua agdo farmacologica, visando compreender
as caracteristicas estruturais que justifiquem sua poténcia e seletividade, guiando etapas
posteriores de otimizacdo molecular. Estudos de triagem virtual em larga baseiam-se na
predicao do modo de ligacao e afinidade de pequenas moléculas no sitio de ligagdao do alvo
terapéutico de interesse, sendo amplamente utilizados para identificar novos compostos
promissores e buscar as moléculas receptoras de compostos conhecidamente ativos’™.

Desta forma, o presente trabalho envolveu a triagem virtual do banco de farmacos
construido no trabalho de Kaiser et al. contra a enzima glicose-6-fosfato desidrogenase
(G6PDH), considerada como um potencial alvo terapéutico do parasita 7. cruzi para o
tratamento da Doenca de Chagas. A G6PDH ¢ responsavel pela catalise da oxidagao da B-D-
glicose-6-fosfato (G6P) em 6-fosfoglicono-6-lactona, importante na via das pentoses-fosfato,
sendo seu substrato responsavel pela ocorréncia de diversas reagdes imprescindiveis para a

manutencio da vida do parasita’.
2. OBJETIVOS

O projeto visa a aplicagdo de técnicas de modelagem molecular para a exploragao de
potenciais alvos terapéuticos relacionados a Doenca de Chagas, visando propor o uso de
farmacos atualmente disponiveis comercialmente como possiveis compostos anti-

tripanossomatideos.
3. METODOLOGIA

O atual trabalho envolveu a selecdo da enzima do 7. cruzi descrita como potencial
alvos terapéuticos para o tratamento da Doenca de Chagas G6PDH’. A estrutura
tridimensional foi coletada do banco de estruturas Protein Data Bank (PDB)'’, sob o codigo
5AQ1° (resolucdo de 2.65 A, complexada com o substrato natural p -d-glicose-6-fosfato —
G6P).

Utilizamos o banco de farmacos construido por Kaiser et al.’, composto de 100
farmacos atualmente aprovados pelo Food and Drug Administration (FDA) para o tratamento
de diversas outras doengas, para buscar compostos com potencial para serem inibidores da
enzima G6PDH para o tratamento da Doenga de Chagas (reposicionamento de farmacos). A
estrutura tridimensional dos compostos foi gerada utilizando o programa OpenBabel, e os

atomos de hidrogénio adicionados pelo portal DockThor (www.dockthor.Incc.br).



Para validar a preparacdo das estruturas das enzimas e o protocolo de atracamento
molecular utilizado, realizamos estudos de redocking dos compostos originalmente presentes
no sitio de ligagao das duas enzimas. Todos os experimentos de docking molecular deste
trabalho foram realizados no portal de triagem virtual DockThor'' (www.dockthor.Incc.br).

Os parametros da grade de energia foram definidos de acordo com o ligante de
referéncia de cada enzima, utilizando caixa ctubida de 22 A em cada dimensdo e centro da
grade X =80, Y =119 e Z = 60. Utilizamos os parametros padrao do algoritmo genético do
programa DockThor (modo Standard): 1.000.000 de avaliagdes, 24 rodadas do algoritmo de
busca com diferentes sementes e populacao de 750 individuos.

Os mesmos parametros da grade de energia e do algoritmo genético utilizados no
redocking foram utilizados para os experimentos de triagem virtual dos compostos do banco
de farmacos. A predi¢do da afinidade de ligag¢ao foi feita com a fungdo linear DockTScore,
recentemente desenvolvida no nosso grupo de pesquisa GMMSB'?, disponivel no portal

DockThor.

4. RESULTADOS

De acordo com os resultados de redocking obtidos, consideramos que o protocolo de
docking adotado foi considerado adequado, uma vez que foi possivel encontrar a
conformagdo experimental do ligante de referéncia como a solu¢do de melhor energia predita
pelo DockThor com RMSD igual a 0.435 A (i.e. RMSD menor que 2.0 A e considerado como

sucesso) (Error! Reference source not found.).

Figura 1. Conformagdo de melhor energia encontrada pelo programa DockThor (d&tomos de
carbono em azul claro) sobreposta com a conformacao observada experimentalmente para o
ligante de referéncia presente na estrutura de codigo SAQ1 — o substrato G6P (atomos de
carbono em verde claro).

A triagem virtual com o banco de farmacos ativos contra 7. cruzi encontrou 64
compostos com afinidade de ligacao predita melhor que o ligante de referéncia (Scoregep = -

6.673 kcal/mol). Dentre estes, destacamos os 10 farmacos de melhor afinidade predita pela



triagem virtual na Tabela 1.

Tabela 1. Resultados da triagem virtual para os dez farmacos melhor ranqueados de acordo
com a afinidade de ligacao predita pela fungao DockTScore.

# Farmaco Funcio original | DockTScore” | Chagas ICs (in vitro)
1 Lopinavir Antiretroviral -8.521 15.38 uM
2 Atazanavir Antiretroviral -8.391 33.34 uM
3 Itraconazole Antifingico -8.001 0.004 uM
4 Cloperastine Supressor de tosse | -7.950 9.46 uM
5 Rifabutin Antibidtico -7.767 27.51 uM
6 Ketoconazole Antifingico -7.725 0.27 uM
7 Clofazimine Antibidtico -7.687 38.23 uM
8 Bifonazole Antifingico -7.667 0.003 uM
9 Saquinavir Antiviral -7.758 17.14 uM
10 | Triflupromazine | Antipsicético -7.566 16.71 uM

* Afinidade de ligagdo predita em kcal/mol.

Todos os compostos foram preditos interagindo com o mesmo sitio de ligagao do
substrato G6P e realizando interagdes intermoleculares importantes com a enzima. O farmaco
itraconazol foi predito como sendo o mais potente, interagindo através de uma ligacao de
hidrogénio com o residuo Asp304 e outra com o cofator NADPH, além de interacdes
lipofilicas com o sitio de ligacdo. Dentre os 10 farmacos preditos como sendo de melhor
afinidade de ligacdo para a enzima G6PDH, trés sdo significativamente potentes contra 7.
cruzi, com ICsp menor que 1 uM e pertencentes a classe de antifungicos: itraconazol,
cetoconazol e bifonazol. Portanto, os resultados da triagem virtual indicam que a enzima
G6PDH pode ser um possivel alvo farmacologico destes farmacos, em que sua inibicao pode

estar relacionada a atividade tripanocida observada experimentalmente.



Figura 2. Modo de ligagao predito para o farmaco itraconazol (amarelo) com o sitio de
ligacdo da enzima G6PDH, sobreposto com o modo de ligagao observado experimentalmente
para o substrato natural G6P (verde).

5. CONCLUSAO

Neste trabalho, foram utilizadas as estratégias de reposicionamento de farmacos e
triagem virtual em larga escala para identificar fArmacos com atividade tripanocida que
pudessem ter como alvo terapéutico a enzima G6PDH do 7. cruzi. O farmaco itraconazol foi
predito como o composto mais potente contra a G6PDH, com afinidade predita
significativamente melhor que do substrato natural G6P. Além disso, outros dois farmacos
antifingicos foram identificados como promissores inibidores da enzima G6PDH, sendo eles
o cetoconazol e o bifonazol. Experimentos cinéticos futuros poderdo validar a enzima G6PDH

como alvo terapéutico destes farmacos tripanocidas.
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Projeto PIBIC
Uma Interface “Web” para o
Procedimento de Decomposicao em Ciclos de Redes Bioquimicas
Aluno: Bruno Barreto Martins do Amaral

Orientadores: Marcelo Trindade dos Santos, Mauricio Vieira Kritz, e Sicilia Ferreira P. P. Judice

Objetivos

Desenvolvimento de um portal ‘web’, que disponibilize para a comunidade cientifica algoritmos,
procedimentos, e suporte computacional para a utilizacdo do procedimento de decomposicao em
ciclos de redes metabolicas (bioquimicas) em escala genomica.

Introducao

Neste trabalho, estamos implementando um portal web que disponibilize o algoritmo de
decomposicdo de redes metabolicas consistentes em massa desenvolvido, implementado e analisado
(Vieira Kritz et al., 2010; Vieira Kritz e Trindade dos Santos, 2011) e testado em uma escala
genomica em (Chapman et al., 2017). Nesta ultima referéncia ficou patente o grande impacto que o
método de decomposicdo em ciclos pode ter no processo de investigacdo e compreensao das redes
bioquimicas, e a importancia de sua disponibilizacdao para a comunidade cientifica.

Atividades Desenvolvidas

Estudo do procedimento de decomposicdo de redes metabdlicas, entendendo o uso de grafos
bipartidos e a aplicagdo do algoritmo de enumeracdo de Tarjan.

Estudo das linguagens de programacao Python e C++. Estudo da linguagem de script Perl.
Estudo dos métodos de programacao que implementam o procedimento de decomposicao.
Estudo do script de decomposicdo em ciclos implementado na linguagem de programacao Perl.

Elaboracao da Interface com o Usudrio (em andamento): Construcdo do wireframe das paginas que
irdo compor a interface web.

Participei como aluno regular do curso livre de calculo e algebra linear ministrado pelo Prof. Paulo
César nas dependéncias do LNCC.

Resultados e Discussao

No periodo foram estudados os ciclos metabolicos, seus substratos e reagdes. A representacdo destes
ciclos em grafos, a obtencdo de ciclos destes grafos usando o algoritmo de Tarjan, e a
implementacdo deste algoritmo na linguagem C++. Foram ainda analisados os dados de entrada e
saida deste sistema segundo sua forma e contetido, assim como definidos os requisitos para a



implantacdo de um portal web que disponibilize a utilizagdo deste procedimento para a comunidade
cientifica.

Além disto, minha participacdo no curso livre de calculo e algebra linear foi essencial para me
familiarizar com os conceitos e notacdes matematicas usadas.

Conclusao

A importancia deste trabalho se da pela oportunidade de se disponibilizar o método de
decomposicdo em ciclos como uma nova ferramenta para a investigacdo e compreensdo das redes
bioquimicas, para a comunidade cientifica.

Esta bolsa de iniciacao cientifica foi meu primeiro contato com o trabalho de pesquisador e mudou
minhas perspectivas a respeito de poés-graduacao nas formas de mestrado e doutorado, me
apresentando tanto as ferramentas e procedimentos adotados, assim como as expectativas e
requerimentos da drea.
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2. Objetivos

Implementar modelos matematicos através de um programa computacional
desenvolvido em linguagem C que apresente resultados com baixo desvio, ou
seja, muito proximos aos obtidos em experimentos de bancada, aplicados
inicialmente para trocadores de calor do tipo duplo tubo envolvendo diferentes
cenarios em relacéo as variaveis estudadas.

3. Introducao

O fenébmeno de incrustagcao de CaCO; em trocadores de calor do tipo duplo tubo
quando nado controlado, afeta varios tipos de industrias gerando parada de
produgao sem programacao e elevados custos associados.

Na literatura existem diversos modelos como exemplo utiliza-se as referencias
citadas por Bohnet [1]. Devido a essa grande quantidade, determinar o melhor
modelo para cada situagdo exige um conhecimento maior sobre as variaveis
analisadas e os fatores limitantes. A maneira usual da escolha de um modelo em
detrimento de outros € comparar o desempenho dos modelos com um conjunto
de dados similares ao da situagdo que se deseja a previsao. Assim podemos
escolher o modelo com melhor desempenho em um determinado critério.
Entretanto devido a existéncia de uma grande variabilidade nas condi¢gdes de
operagao e variaveis associadas a estes cenarios, dificiimente um unico modelo
sera o ideal em todas as situagdes, por isso o estudo de um conjunto de modelos
permite uma previsdo mais ampla e global.

4 Material e Métodos ou Metodologia

Para o estudo dos modelos existentes de incrustacdées de CaCO; em trocadores
de calor do tipo duplo tubo foi necessario compreender os as equacoes
propostas por Mathias Bohnet [1].

Dos modelo existentes, este em estudo, parte da equacéo (1) na qual a taxa de
massa de solido depositada pro unidade de area variando em fungao do tempo é
dada por:

dm = dmy — dm;, (1)

onde my representa a taxa de crescimento devido a deposicdo € m, 0O
descréscimo da massa de solido devido a remogéo.
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O Modelo Linear é representado pela equacéo (2).

dm.= B*(CF-Cs) (2)
dt

onde B é o coeficiente de transferéncia de massa e (CF — Cs) representa a
difusdo do sal na camada limite entre o fluido e o cristal formado.

O Modelo de Mathias Bohnet [1] parte da equacéao (1) e usa a equacao (3) para
expressar o resultado obtido em fator de Incrustacédo Ry

m: = Qs *As *R¢ (3)

Qr = Densidade da camada de incrustagao
A+ = Condutividade térmica da camada de incrustacao

Desta forma a equagao proposta por Bonhet [1] € dada pela expressao (4).

dRs = _1_ * dmy (4)
dt Qi As dt

A partir deste conjunto de equagdes e dados sobre os componentes que afetam a
deposicado do sal conhecidos através da matriz de fases proposta pela literatura
Epstein [2], as 5 fases pelas quais o fouling percorre desde a formagao do
primeiro cristal de sdélido até a sua adesédo a parede dos tubos do trocador, foi
utilizado o método de Euler [3] que € baseado expanséo da série de Taylor para
obtencéo dos resultados.

5. Resultados e Discussao

Os dois modelos estudados até a presente data, periodo de 3 meses de
dedicacdo sdo: o Linear e o de Bohnet. Os calculos do fator de incrustagao foram
aplicados para um total de 300 horas de operagcdo de um trocador de calor do
tipo duplo tubo.

Utilizando linguagem C foi elaborado um programa cujos resultados foram
plotados em graficos usando conhecimentos da ferramenta GNUPLOT e
apresentados abaixo.

Importante ressaltar que no experimento de Bohnet [1] o composto utilizado foi o
Sulfato de Calcio (CaS0O.), sal com comportamento semelhante ao carbonato de
calcio.

O modelo Linear, conforme previsto para esta situagdo, nao representa
adequadamente os pontos experimentais, isso porque nao utiliza em suas
variaveis de calculo o componente da taxa de remogao de massa que neste
caso de estudo é fator determinante.

Apresenta fator de incrustacdo com crescimento linear demostrado pela reta na
Figura 1.
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Figura 1. Modelo Linear: Fator de Incrustagao por cristalizagao.

O modelo de Bohnet equacgao (4), calculado através do método de Euller, quando
comparado com os Vvalores obtidos experimentalmente se mostrou muito
adequado. Apresentando curva assintota, comportamento confirmado devido aos
dois componentes observados na equagao (1). Figuras 2 e 3.

0.0006 T T

Bohnet'Experimem:al
Dados

0.0005

0.0004

0.0003

Rf [m? k/w]

0.0002

0.0001

0 1 1 1
0 50 100 150 200 250 300

t[h]

Figura 2. Fator de Incrustagdo usando valores de constantes medidas durante
experimento para taxa de reacado e fator de adesdo em comparagdo com o0s
dados experimentais.
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Figura 3. Fator de Incrustacdo usando somente valores numeéricos em
comparagao com os dados experimentais.

Observa-se na Figura 3 um leve afastamento do fator de incrustagédo em relagéo
aos dados experimentais, 0 que nado acontece na Figura 2. Isso porque na
Figura 2 o calculo é realizado utilizando dois valores constantes obtidos por
medicao durante o teste de bancada de Bohnet [1]. Esses valores aproximam
mais os resultados obtidos dos dados pontuais do teste.

A Figura 4 apresenta os dados calculados numéricamente versus os dados
calculados com o0 uso das constantes medidas no experimento plotados
juntamente com os dados experimentais.

0.0006 T T T T T
Bohnet Numerico ———
Bohnet Experimental
Dados =
0.0005 | g x .
0.0004 -
’;‘ * A .
=
“E 0.0003 | * .
i
0.0002 = 2
0.0001 + p .
0 1 1 1 1
0 50 100 150 200 250 300

t[h]

Figura 4. Fator de Incrustagdo Numérico x Fator de Incrustagado do Experimento.
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6. Conclusoes

Considerando a gama de variaveis apresentadas na matriz de fases que afetam
a formagao de incrustacdo e com base nos estudos ja realizados, para este caso
em questdo, o modelo numérico se apresentou adequado para ser aplicado na
determinacao de incrustacdo em trocadores de calor.

E necessario continuar a linha de estudos para ampliar a gama de modelos
testados e comprovados.

A metodologia aplicada para desenvolvimento dos trabalhos se mostrou eficaz e
conclusiva. Houve checagem dos resultados obtidos de fator de incrustacao
através do programa desenvolvido numéricamente com os dados experimentais.
Este procedimento funcionou como métrica de performance e mostra que este
modelo tedrico é satisfatorio para prever incrustacbes e auxiliar industrias de
diversos segmentos a minimizar perdas e reduzir custos originarios destas
ocorréncias indesejaveis no processo produtivo.
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INTRODUGCAO

O presente trabalho tem por finalidade criar sigigg que facilitem o entendimento do
mercado financeiro, e que sejam possivelmenteatifis para a aplicacéo real
diminuindo riscos e otimizando resultados.

METODOLOGIA

Foram utilizados no trabalho livros para tomadaa#hecimento do tema de
precificagao de derivativos financeiros. A seguipeegou-se o Software Matlab que
auxilia na implementacao dos resultados das sifdetago preco da opcéo de venda
sobre acdes e de um Bond zero coupon em rendifixa

DESENVOLVIMENTOS

Com base em métodos computacionais e matematidasgraos teoremas de Black
Scholes para calcular o preco da opcéo e comparawasr com as simulacdes
utilizando Monte Carlo. Utilizou-se o modelo de &tand Scholes: parametros
constantes e movimento Browniano Geométrico. Chegaram valor bem
aproximado.

Assumimos que o pre¢gbt de um ativo de risco (stock ou agédo) no tempalado pelo
movimento geomeétrico browniano, onde, como de cosilf = (Wt,t>0), é 0
movimento browniano que podemos escrever formalkensmo [3]:

dXt = cXtdt + oXtWt (1.1)

Feito a simulac¢do, calculamos o valor da op¢do de venda, dita:

Call = E[e“ Y max{S_T-K,0}] (1.3)
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Dentro dos resultados encontrados, comparamooa@in o resultado da formula de
Black Scholes [1]:

p1=(og(3)+(r+2))/mv  (14)
D2 =D1 -/t (1.5)

Call = SN(D1) — xe""ON(D2) (1.6)

Esta em curso a simulacdo do preco do Bond por &@atlo e da formula fechada
utilizando o modelo de Vasicek [4]. No passo sefguamos evoluir o derivativo para
o IDI.

RESULTADOS

Os valores da simulacdo com a formula ficaram aproximadas. Os resultados
dependeram do fator processamento de maquina potsuéacao de monte Carlo é uma
técnica baseada em amostras massivas de nimeatisiake Porém os resultados
foram promissores. Conseguimos criar uma simulgo&cse aproxima da formula de
Black and Scholes, podendo assim aplicar essadagiGms para criar cenarios futuros
com mais exatiddo. Os resultados em renda fixa @stécurso.
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Calibracao de Modelos de Incrustacéo de CaC0O;4
em Trocadores de Calor
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1 - Objetivo

O principal objetivo do trabalho é implementar modelos computacionais que
usem combinacdo de modelos existentes na literatura de forma a melhorar a precisao
das previsdes. Esse objetivo passa pelo estudo da calibragédo de modelos conhecidos da
literatura.

2 - Introducao

A incrustacdo de CaC0O; em trocadores € um problema que afeta diversas
industrias e para entender e prever sua ocorréncia se faz uso de modelos matematicos e
numericos.

Como o objetivo é encontrar 0 modelo com o melhor resultado e sabendo que
tem-se inUmeros modelos na literatura é necessario que sejam feitas comparacdes entre
os resultados encontrados por cada modelo e os dados utilizados por cada um deles para
que se possa fazer uma comparagao.

3 - Material e Metodologia

No inicio desse trabalho foi estudo o método de Euler para solugdes numéricas.
O Método aproxima as solucdes através da derivada da funcdo, como segue abaixo,

y(t) = y(tig) + h2E &)

t=ti—

O estudo do Método de Euler foi feito através de uma modelagem para a solugéo de um
exemplo, que possui solugéo analitica de forma a se comparar a importancia de uma boa
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escolha do valor de h, que é o tamanho do intervalo onde se calculara cada derivada,
segue o exemplo,

2O=t—29()  yO)=1 @

A solucdo analitica da equacao diferencial acima é dada por,

y(t) = -[2t — 1 + 5e7%] (3)

NI

Ao se concluir o trabalho para 0 método de Euler e entender a importancia da
escolha de um valor de h que nos retorne uma solucéo precisa o suficiente, foi dado
inicio ao estudo da incrustacéo através do modelo utilizado no paper, Fouling of Heat
Transfer Surfaces - Matthias Bohnet , onde ele trabalha uma modelagem para a
incrustacao na superficie de trocadores de calor, de forma a prevé-los.

Nosso objetivo é, utilizando a modelagem feita no paper, entender o processo de
incrustacdo por cristalizacdo e modelar computacionalmente uma aproximacao
numérica capaz de prever o processo.

O processo de deposicdo pode ser expresso pela deposicdo por unidade de area
mf,

T = nig —mi @
dt r

Com ni,; sendo a taxa de deposicdo e m, a taxa de remocao de material.

Foram realizados dois calculos:

Um supondo mi, nula, modelo 1, ou seja um crescimento ilimitado da deposicéo,
utilizando a seguinte equacéo:

(9, == i)+ o= @+ e —)

()

E o segundo utilizando tanto o termo de deposi¢do, quanto o de remogéo, sendo o de
remocao, modelo 2:

d . K .
(%) = m, = 2 pr(1+6AT)d, (p*1g) /3=t w? (6)
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Como a grandeza de maior importancia, e a qual temos parametros de
comparagéo no paper, € o fator de incrustagéo (fouling factor) Ry que pode ser obtido a
partir de m, pela seguinte relagao,

m
R, = —L 7
f = o (7)

4 - Resultados

Aproximacgdo pelo método de Euler (h=0.2)
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Figura 1: Solucdo da Equacdo 2, pelo método de Euler parah =0.2
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Figura 2: Solucdo da Equacéo 2, pelo método de Euler para h = 0.05

Aproximacdo pelo método de Euler (h=0.01)

1 T T T
Aproximacdo
Exato

(1/4)* (2t-1+5exp(-2t))

0.5 e N ) i

'!Ir =
II,\\'

tempo (t)

Figura 3: Solucéo da Equacdo 2, pelo método de Euler para h =0.01

A partir da analise dos graficos vemos que com uma diminuicdo do valor de h a
precisdo da aproximacdo numérica pelo método de Euler é maior. Quando utilizamos
um h = 0.01 como mostrado na figura 3, praticamente ndo € mais possivel ver a
diferenca entre a solucdo analitica e a solugdo numeérica.
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Figura 5: Modelo 2 - Fator de Incrustagéo, calculado a partir das equacdes 4 e 7, com 0s

pontos experimentais obtidos do paper.

A figura 4, nos mostra, como esperado que se houver apenas 0 termo de
deposicao (hipdtese feita para 0 modelo 1), o crescimento sera linear e ilimitado, porém
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essa hipotese ndo demonstra corretamente a realidade, uma vez que associada a
deposicéo, ocorre a remocao das camadas de incrustacéo.

Sendo assim foi trabalho outro modelo, onde considera-se os dois termos, como
mostrado na figura 5, retratando assim, uma situacdo mais real.

Uma vez que se tinha em méaos os dados usados pelo Bohnet no paper, foram
plotados esses pontos em sobreposi¢do a curva encontrada utilizando-se o modelo 2
para observarmos o resultado.

5 - Conclusao

O primeiro trabalho, com o método de Euler tinha por objetivo mostrar a
influéncia do h na qualidade do resultado de uma aproximagdo numeérica e como
esperado, verificamos que a precisdo dos resultados cresce com a diminuicéo de h.

Ao se utilizar as hipéteses feitas através dos modelos 1 e 2 para incrustacéo,
esperdvamos encontrar resultados compativeis com os dados experimentais dos quais se
tinha posse e através de uma analise do grafico na figura 5, podemos entender que o
resultado é aceitavel, uma vez que a curva representa bem os pontos.

6 - Referéncias Bibliograficas
Fouling of Heat Transfer Surfaces - Matthias Bohnet (1987)

Numerical Integration of Ordinary Differential Equations for Initial Value
Problems - Gerald Recktenwald

22



Laboratorio Nacional de Computacio Cientifica

LNCC - MCTIC

Relatorio de Pesquisa para bolsa PIBIC

ESTUDO DO MECANISMO DE PROTECAO DE CELULAS-TRONCOS CONTRA
APOPTOSE INDUZIDO POR DROGAS

Aluno: Gabriel Moraes Kleiman
Periodo da bolsa: 01/2018 - 07/2018
Orientadora: Profa. Dra. Regina Célia Cerqueira de Almeida

Co-orientador: Prof. Dr. Francisco J. P. Lopes

Julho de 2018

23



I. Introducao

Uma das principais limitacdes das drogas anticancer atualmente utilizadas sdo os
mecanismos de protecdo das células-tronco cancerigenas contra a acdo dessas drogas e sua
habilidade de regeneragdo do tumor. Esses mecanismos sdo a principal causa da recidiva da
doenga. Investigamos esse tema usando uma abordagem multidisciplinar, combinando a
constru¢do de modelos teoricos com a producdo de dados experimentais utilizando a
Drosophila melanogaster como organismo modelo. O projeto serd desenvolvido em
colaboragdo com o Prof. Francisco Lopes, UFRJ — Duque de Caxias, que possui um
laboratorio de experimentacao em Drosophila.

O presente estudo visa a producdo, solugdo e ajuste de modelos de redes de sinalizacao
capazes de descrever as alteragdes no ciclo celular responsaveis pelo estabelecimento do estado
de quiescéncia. Usamos como organismo modelo a Drosophila melanogaster. Os estados de
quiescéncia sdo verificados nas células-tronco germinativas (GSCs — germline stem cells) desse
organismo. Buscaremos entender os mecanismos de prote¢do das GSCs usando uma abordagem
multidisciplinar, combinando a produgdo de dados experimentais e a construgdo de modelos
tedricos € computacionais. Para caracterizar os mecanismos de protecdo faremos uma analise
morfologica das estruturas dinamicas chamadas fusomos das GSCs do oOrgdo reprodutor
(germaria) do organismo modelo durante o ciclo celular. O fusomo ¢ uma estrutura que faz parte
do fuso mitotico das células tronco e apresentam morfologias especificas para cada fase do ciclo
celular. Os modelos teoricos visam descrever os mecanismos no nivel da regulacdo génica.
Buscaremos desenvolver modelos de rede de sinalizagdo envolvendo os principais genes
envolvidos no ciclo celular, que acreditamos sejam responsaveis pela entrada das células no
estado de quiescéncia.

A identificagdo dos mecanismos moleculares que levam ao estado de quiescéncia tem o
potencial de contribuir para produ¢do de drogas anticancerigenas além de promover avangos em

terapias com células-tronco.
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II. Objetivos preestabelecidos

1 - Reproduzir a cinética de divisdo celular e regeneracdo do tecido.
2 - Identificagdo dos genes necessarios para entrada e saida do estado de protegao.
3 - Obtencgao de versdo paralelizada de um codigo de AG em uso no laboratorio.

4 - Modelos teoricos capazes de reproduzir a sinalizar celular e a regulacao dos genes que

leva aos estados quiescentes.

III.Metas

Fortalecer a colaboracdo entre os grupos de pesquisa da Profa. Regina de Almeida e do

Prof. Francisco Lopes.

Orientar o aluno de iniciacdo cientifica (IC) Gabriel Kleiman, DRE 117058447, aluno do

curso de Nanotecnologia no Campus UFRJ Duque de Caxias.

Publicar um artigo em revista QUALIS 1, de acordo com a classificagio CAPES.

IV. Métodos

Construcao de modelos de redes de sinalizagdo celular

Solugdo numérica de modelos e calibracdo de parametros cinéticos a partir de dados
experimentais

Paralelizacao de codigos de Algoritmos genéticos

Desafio com drogas (doxorrubicina e cisplatina)

Dissecacao de ovarios de Drosophila

Imuno-histoquimica

Microscopia confocal

Manuten¢ao das moscas desafiadas e observagdo de suas proles

Propor modelos tedricos de redes de regulacdo gé€nica usando uma estratégia
multidisciplinar combinando modelagem tedrica (Lopes at al, 2012), anélise de imagens
(De Sousa, et al 2013) e biologia computacional (Lopes et al, 2008, Holloway, D.M
2011).
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V. Resultados e discussao
1. Reproduzir a cinética de divisdo celular e regeneragdo do tecido. - Concluido:
Foram realizados experimentos no Nucleo Multidisciplinar de Pesquisa em Biologia,
NUMPEX-BIO, UFRJ Campus Duque de Caxias, no modelo bioldgico Drosophila
Melanogaster para avaliar qualitativamente a a¢do da droga anticancer cisplatina no
tecido dos ovarios das fémeas do modelo. Estes experimentos foram realizados

juntamente com a aluna graduanda de biotecnologia deste campus, Ondina Palmares.

2. Identifica¢do dos genes necessarios para entrada e saida do estado de protecao. -

N3ao concluido:

Foram identificados muitos genes envolvidos na fase G1 do ciclo celular, da qual ¢
sugerido que seja mais provavel a saida da célula do ciclo celular para o estado de
quiescéncia, contudo ndo houve avancos em identificar entre estes genes os responsaveis
diretos por esta saida ou reentrada no ciclo celular. Para avangar nessa etapa serd

necessario a realizagdo de novos experimentos.

3. Obtencdo de versdo paralelizada de um codigo de AG em uso no laboratoério. -

Objetivo alterado:

Optamos pelo desenvolvimento de uma nova ferramenta matemadatica para a
construcdo e calibracio de modelos de redes de regulacdo/sinalizagdo, visto que a
ferramenta que temos atualmente esta escrita em Matlab. Essa nova ferramenta esta
sendo escrita em uma linguagem aberta, Python 3, estamos implementando diversos
recursos visando incluir codigos de algoritmo genético (AG) paralelizados. Desta forma
também foi possivel aplicar em fase inicial a compatibilidade com modelos biologicos
preexistentes em bancos de dados, como Biomodels Database, o que fara da ferramenta

apta a ser utilizada por diversos outros grupos de pesquisa futuramente.

Ainda contamos com a colaboragdo do Professor Adriano Cortés, UFRJ, no
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desenvolvimento e optimizagdo desta ferramenta.

Neste primeiro momento obtemos sucesso na leitura do modelo Oregonator,
BioModels Database MODEL6622000424, para extracdo de dados, como numero e
volume de compartimentos do sistema, espécies envolvidas, reagdes, concentragdes
iniciais das espécies e interagdes entre cada espécie. Com estes dados foi feita
automatizacao da geracao das equagdes referentes a cinética de cada espécie baseada na
lei de acdo das massas. Optamos por usar este modelo como referéncia por conta da
documentacao existente utilizando este modelo com os modulos matematicos em Python

que estamos aplicando.

4. Identificagdo dos genes envolvidos nos mecanismos de protecdo - Objetivo

alterado:

Foram estudados os mecanismos de protecdo presentes em células-tronco de
mamiferos contra moléculas nocivas, como a cisplatina, e foram encontrados mecanismos
de reparo de DNA, que podem eliminar pequenos fragmentos de DNA associados a
cisplatina. Outros mecanismos sdo proteinas de bombeamento que conseguem manter
uma maior concentracdo de moléculas no ambiente extracelular. Devido ao
redirecionamento adotado no trabalho, decidimos nos concentrar no estudo dos
mecanismos em que a molécula NFkB ¢é responsavel pela sintese de moléculas
envolvidas no cancer de mama humano, pois isto ¢ fundamental para gerar o modelo

computacional proposto adiante.

5. Modelos teoricos capazes de reproduzir a sinalizar celular e a regulacdo dos
genes que leva aos estados quiescentes - Objetivo alterado:

As atividades referentes a este objetivo foram desenvolvidas no Nucleo

Multidisciplinar de Pesquisa em Computagdo, NUMPEX-COMP, na UFRJ Campus

Duque de Caxias.

A primeira versdo deste modelo foi baseada no mapa de sinalizacdo celular presente
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no banco de dados Kypto Encyclopedia of Genes and Genomes, KEGG' PATHWAY
map04110, desta forma selecionamos uma lista dos principais genes envolvidos na fase
G1 do ciclo celular e estes foram estudados para gerarmos as equagdes que descrevem
suas interagdes conformacionais, de sintese, degradagao, estimulos e inibi¢des.

Ao finalizar a primeira versdo do modelo que descreve a fase G1 do ciclo celular
iniciou-se a busca por dados experimentais das concentracdes de algumas das moléculas
selecionadas para avaliarmos a veracidade do modelo produzido e realizar sua calibracao.
Contudo, mostrou-se extremamente dificil encontrar estes dados, pois o modelo
apresentava um grande nimero de moléculas, as quais eram analisadas em organismos
diferentes em cada fonte encontrada, o que tornava inviavel utilizd-las em conjunto por
conta das diferencas bioldgicas entre estes organismos. Foi avaliada a possibilidade de
gerar tais dados no Nucleo Multidisciplinar de Pesquisa em Biologia, NUMPEX-BIO, na
UFRJ campus Duque de Caxias, utilizando como organismo modelo a Drosophila
Melanogaster, visto que este modelo ja ¢ utilizado pelo Prof. Dr. Francisco J. P. Lopes.
Foram feitos orcamentos e consultas com professores da UFRJ acerca do tempo que cada
experimento levaria. Este procedimento também se mostrou inviavel, tanto por parte
financeira quanto por tempo necessario a ser investido.

Frente a inimeras dificuldades em obter tanto na literatura quanto em bancada os
dados experimentais necessarios para realizar a calibragdo do modelo proposto optamos
por alterar este objetivo para gerar um modelo capaz de reproduzir a sinalizagdo
molecular do NFkB em células de cancer de mama humano, pois em colaboragdo com o
INCA temos a disposi¢do dados experimentais para calibrar este modelo. Como fruto
dessa colaboracao, recebemos um conjunto de dados experimentais onde foram medidos
os niveis de expressao de genes alvos no NKkB como Twist, Slug e SIP.

Uma primeira versdo do modelo foi construida e estd sendo utilizada a ferramenta
matematica COPASP para calibragdo do modelo com a estimagdo de parametros por
algoritmo genético, visto que a ferramenta que estamos produzindo ainda ndo esta
operacional.

Atualmente temos dados experimentais ao longo de trés pontos no tempo de trés das
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vinte e quatro moléculas consideradas no sistema. Os primeiros resultados possuem
comportamentos aceitdveis tendo em vista o comportamento qualitativo do sistema
biologico em relagdo as espécies que devem ter sua concentracdo aumentada ou
diminuida ao longo do tempo, contudo ainda ha dificuldades na questdo quantitativa
destas espécies. Portanto, ainda estdo sendo estudadas as interacdes entre cada uma
dessas espécies em meio biologico para que possamos aproximar de forma quantitativa os
resultados obtidos com o esperados. Ainda ha a necessidade de maior familiarizagdo com
a ferramenta COPASI que estd sendo utilizada frente ao grande niimero de recursos que

ela apresenta para a pouca documentagao disponivel.

'Cell cycle - map04110 - Pathway https://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?map04110
2COPASI: Biochemical System Simulator http://copasi.org
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I - Objetivos

Este projeto visa estudar, implementar e avaliar a adogao de indices métricos
para auxilio na computagao de jungOes espaciais, implementando nos software
Apache Spark e SAVIME.

IT - Introducgao

Este projeto de iniciagao cientifica se contextualiza na pesquisa por
mecanismos eficientes para apoio a busca por padroes geométricos em grandes
datasets cientificos, como os produzidos por 1levantamentos astrondomicos e
aqueles que servem de base para pesquisa sismica. Nestes datasets, tém-se um
grande conjunto de objetos, da ordem de 10° apresentando uma coordenada
espacial além de atributos descritivos dos objetos. Por outros lado, buscam-se
padroes geométricos especificados por um conjunto de pontos, de mesma natureza
dos apresentados nos datasets, que juntos estabelecem uma forma geométrica, a
partir de suas posigdoes no espago. Um exemplo deste tipo de padrao é a Cruz de
Einsten (CE) [1]. Este fendmeno, observado por telescépios, reflete a dispercéo
da luz de um quasar distante quando, em seu caminha para a terra, a luz é
desviada por um corpo de grande massa, como uma galaxia. O resultado desta
distorgao é o aparecimento de 4 sinais luminoso, dispostos no espago em formato
de uma cruz, e que fornecem a ilusao de objetos distintos, quando de fato
compartilham a mesma fonte. Buscar formas geométricas que se assemelhem a Cruz
de Einstein passou a ser um problema na darea de astronomia e em [2] e [3]
discutimos técnicas para processar catalogos astrondémicos de forma eficiente, em
busca de variagoes da CE.

Em [3], discutimos uma técnica em que, inicialmente, para cada objeto do
catdlogo, procura-se os k-1 objetos candidatos a comporem uma forma geométrica
coincidentes com a forma sendo procurada, para uma forma com k pontos. Uma vez
encontrados, os objetos candidatos sao combinados aplicando-se um algoritmo de
jungao, que valida a distancia par-a-par entre os objetos candidatos a solugao,
e as distancias entre os objetos dados como o padrao de busca. Nossa
implementagao adota um algoritmo de jungcdao de loops alinhados, o que ¢é
reconhecidamente ineficiente. Por outros 1lado, é conhecida a proposta de
indexacdo através de estruturas métricas [4]. Indices métricos organizam um
conjunto de dados a partir das distancias a um ponto do conjunto c. Usando-se da
desigualdade triangular, podem-se obter todos os objetos a uma distancia di de
um segundo objeto o, usando-se as distancias conhecidas ao objeto c. Desta forma
deseja-se avaliar a utilizacao de tais estruturas de indexagao para melhorar a
eficiéncia do processo de juncao espacial na solugao do problema de busca de
formas espaciais em grandes bases de dados. A proposta devera ser integrada a
implementagao, Constellation Queries, desenvolvida em Apache Spark, no
laboratorio DEXL.
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IIT - Material e Métodos ou Metodologia
Neste periodo de iniciagao cientifica foram realizadas as seguintes tarefas:
a) aprendizado da linguagem Python, sendo testado no editor de texto em
conjunto com o terminal do computador.
b) aprendizado sobre a Slim-Tree, sendo estudada pelo artigo [5];
c) apresentacao do desenvolvimento do trabalho para o grupo DEXL Lab.

IV - Resultados e Discussao

0 estudo da Slim-Tree foi feita com base nos artigos [4] e [5]. Com estes foi
visto como esta arvore é construida, como se comporta e seus algoritmos de
andlise e otimizagao. O estudo do Python foi dado por um site de cursos online,
foi estudado todo o ciclo basico do Python.

A Slim-Tree é uma arvore multivias balanceada e dinamica desenvolvida para
indexar objetos contidos em um espago métrico. Utiliza um método de acesso
métrico (MAM) para dividir o espago em regides e sub-regides nao disjuntas com o
intuito de maximizar a velocidade de criagao e de pesquisa.

Utilizando um algoritmo de anadlise para determinar quao boa é a arvore, Fat-
Factor, e um de otimizagao, Slim-Down. Também utiliza um algoritmo de
visualizagao, FastMap, para facilitar o entendimento de como a arvore é
construida e utilizada.

V — Conclusao

Neste periodo foi estudado alguns conceitos basicos sobre Python. Aprendendo
também algumas curiosidades, sendo um exemplo como funciona a indentagao em
Python, sendo que os algoritmos s6 funcionam se forem corretamente indentados e
a falta de ponto e virgula(;) ao final de cada linha de cdédigo em Python, cujo
me deixou bem confuso no inicio.

Outro assunto que foi estudado foi como funciona a Slim-Tree, sendo uma
arvore multivias, balanceada que seu foco é em aumentar o desempenho nas
pesquisas, reduzir o numero de acessos ao disco, permitir inserc¢ao de dados a
qualquer momento da vida util da arvore e seus algoritmos de analise(Fat-Factor)
e otimizagao(Slim-Down). Fat-Factor analisa a 4rvore e calcula o grau de
sobreposigcao entre os ndés da 4arvore e gera um valor inteiro positivo para
representar este grau, sendo @ como nenhum. Quando o grau de sobreposigao entre
os nos da arvore esta muito alto utiliza-se o Slim-Down, que consiste em pegar
os LeafNode vinculados ao mesmo IndexNode e rearranja-los de forma a reduzir o
raio de cobertura e o grau de sobreposigao entre estes nés.

Estudando neste periodo foi percebido que a linguagem Python é uma linguagem
de programagao simples e poderosa, que foge um pouco dos padrdoes de outras
linguagens, como C++ e Java, e obriga o programador a fazer a indentacgao
corretamente. Ja a Slim-Tree se utiliza de sua velocidade superior em relagao a
outras arvores, tanto na criagao quanto na pesquisa por respostas pontuais,
sendo ainda mais versdatil quando utilizada depois de ser otimizada pelo seu
algoritmo.
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1 Objetivos

Este trabalho tem como objetivos a confecgio de um robd mével e a implementagdo de ferramentas ade-
quadas para a localizagio desse robd. O problema de localiza¢do de robos é fundamental na construgao
de robds autonomos. Nesse contexto, o Filtro de Kalman tem um papel importante na obtencdo de esti-
mativas 6timas, no sentido da média quadratica, dos dados ruidosos.

As principais etapas contempladas pelo Projeto pode ser subdividida da seguinte maneira:

Leitura da literatura sobre localizacdo de robos méveis,

Estudo tedrico sobre os filtros de Kalman

Realiza¢do da montagem do robd

Aplicacdo do Filtro de Kalman no problema de localizagéo.

Aplicacdo dos dados a um controle PID

2 Introdugao

Devido, em parte, a importancia da utilizacdo de robds em vérias aplica¢des, existe atualmente um es-
forco considerdvel de pesquisa nessa area, que pode ser comprovado pelo nimero de artigos que tém
sido publicados recentemente sobre o assunto. Robds tem tido um papel importante no desenvolvi-
mento da industria moderna. Além disso, robds autonomos téem sido utilizados, por exemplo, para
exploracdo de ambientes que sdo de dificil acesso ao ser humano; missdes espaciais (ex., "the lunar rover
initiative"); exploragdo em 4guas profundas; setor de servigos, etc. Eles tem sido também aplicados nas
forcas armadas e em intimeros projetos académicos onde pode ser destacado o futebol de robds.

Esse trabalho tem como objetivo, além da confec¢do do robd, o estudo de uma das principais etapas
do problema de localiza¢do, que é o tratamento de dados do rob6 , uma vez que os dados de entrada
tendem a ser muito ruidosos por conta da prépria arquitetura eletronica presente do robo6 e do préprio
ambiente em que ele se encontra, onde existe cada vez mais potenciais causadores de interferéncia para
o sistema. Para isso precisaremos aliar os sensores proprioceptivos e heteroceptivos para conseguirmos
a execugdo 6tima de determinada fungdo que dependa de sua localizagdo. Vale salientar que, a neces-
sidade de uma localizagdo precisa faz com que sistema como o GPS , por apresentar baixa precisdo ,
tornar-se invidvel.

A priori o robd terd inteligéncia simples ,sendo de competéncia prépria apenas o desvio de obstaculos
e com isso ele deverd nos fornecer em que ponto da localidade ele se encontra em relagdo ao seu ponto
de origem e, via Bluetooth, nos oferecer suas coordenadas locais.

3 Materiais e Métodos

Seguindo os passos estipulados pelo objetivo temos:

3.1 Montagem do Robd

Para a confec¢do do hardware do rob6 foi utilizado um microcontrolador com arquitetura AVR,onde a
eles confere o objetivo de adquirir os dados dos sensores presentes , tais como sensores de velocidade
,giroscopio e ultrassom e fazer a sua devida filtragem com o objetivo final de ter conhecimento da sua
localizagdo 6tima. 4 Baterias do tipo 18650 foram utilizados a fim de termos uma tensado de alimentagao
proxima aos 15 V,suficientes para dar uma autonomia razoavel para o mesmo, contamos também com
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uma placa responsdvel para a protegdo e carregamento adequado das baterias. Um esquema relativo ao
hardware do robd, assim como uma foto do robd montado, aparecem nas figuras 1 e 2, respectivamente.
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Figura 1: Esquemadtico do hardware do Robo

3.2 O Filtro de Kalman

Conhecido por ser um dos muitos responsaveis por levar o homem a Lua no projeto Apollo, o Filtro
de Kalman tem sido utilizados na implementacdo de sistemas de navegacao de submarinos; guiamento
e navegacdo de misseis, etc. Além disso, tem sido utilizados em problemas oriundos da meteorologia,
computagdo grafica e um grande niimero de outros problemas onde se faz necessario obter estimativas
6timas de sinais corrompidos por ruidos. Por ser um algoritmo recursivo e por atuar no erro médio
quadrado esse filtro se mostra bastante pratico para resolver o problema de ruido que ocorre no sensori-
amento.

Na sua forma mais geral, o Filtro de Kalman tem como objetivo calcular estimativas 6timas, no sen-

tido de minizar o érro médio quadrética das estimativas, da varidvel de estado do seguinte sistemas
dinamico a tempo-discreto:

Xkr1 = Akxk + Bkuk + Ckwk
zx = Hixy + Gog,
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Figura 2: Foto do Rob6 montado

onde assumimos que xo, {wy} e {vx} sdo mutuamente independentes, com {wy } e {vy} Gaussianos
com média zero e covariancia unitaria. O filtro de Kalman é dado entdo por:

Equacao de predicao de estado a priori
X = AxAI—ctl + Buy
P, = AP AT+ CQCT

Agora mostrando as equagdes a posteriori

J?]j_ = fk_ + Kk(Zk — ka_)
Plj_ = Pk_ _KkaPk_
Ky = P H{ (HyP, HY + G Ry G) ™!

Onde:

Ay Matriz do sistema

By Matriz de Controle

P, Matriz de Covariancia do Erro ([x; — £][xx — £x)7])

zx Vetor de saida dos sensores, vetor que contém o ruido que desejamos retirar
Qi Matriz de Covariancia do Ruido do Ambiente

Ry Matriz de Covariancia do Ruido de saida

2=E[xy|FY]

E! = oy, y2, - vi]
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Onde entraremos com nossos parametros pertinentes na entrada, que seriam as coordenadas dadas pe-
los nossos sensores (que no caso sdo as coordenadas X,y e a orientacdo 6 ).Vale salientar que a forma
como o filtro de kalman foi acima apresentada, esta relacionada com o fato da sua melhor utilizacao em
sistemas embarcados ,além do fato de conseguirmos monitorar seus pardmetros. No entanto,fazendo-se
as devidas substitui¢des resgatamos o filtro de Kalman em sua forma candnica.

3.3 Os Modelos Utilizados

Foram utilizados dois modelos para estudar o filtro de Kalman no robd mével, o modelo linear que é
normalmente denominado na literatura de Modelo Cinemético, que é assim denominado pois somente
nos interessa como o robd ird se comportar geometricamente apds se movimentar por um certo periodo
de tempo e o modelo nio-linear que também é denominado de modelo Dindmico, que é assim denominado
por levar em consideracdo qualquer forca vinculada a sua movimentagao.

3.3.1 Determinagdo das Matrizes no sistema Cinematico

Ap6s a andlise de um desenho representativo do robd em um momento k e um momento k+1 e combinar-
las com equagdes bésicas de movimento de um rob6 conseguimos estipular o seguinte modelo :

r r A T_A
x¢ 0 Ascos(f+ %) x O is eris cos(6 + AS ZbASZ)
A= 0 y Assin(0+5)) | =] 0 W 5o sin(6 + S
0 0  6+4 00 6+ (Mgt

Como o robd terd uma inteligéncia um tanto rudimentar como nédo bater em nenhuma parede , a matriz
de modelo das medidas serd a matriz identidade dos estados.

100
H=[010
00 1

3.3.2 Determinag¢dao da Matriz no sistema Dindmico

Por se tratar de uma abordagem ndo muito comum para robods diferenciais , a abordagem nao linear
acaba por ser ndo muito utilizada na literatura. Muito pela dificuldade em se adquirir os dados nesces-
sdrios para o modelo.

of 1 0 —iT(nw;+ 1rwr)sin(0)

=10 1 3T(yw+yrwy)cos(d)

% 100 1

4 Resultados

Ao longo dos 12 meses, as seguintes etapas do Projeto foram realizadas: (1) Leitura da literatura sobre
localizagdo de rob6s méveis; (2) Semindrios sobre a Teoria de Filtros de Kalman; (3) Realizacdo da mon-
tagem do robd; (4) Estudo dos modelos para o robo e identificacdo da varidveis ruidosas; (5) Confec¢ao
preliminar do cédigo relativo a aplicacdo do filtro de Kalman.

Para averiguar a eficidcia dos modelos encontrados serdo realizados dois testes, sendo o primeiro um
teste que € utilizado pela DARPA ( Defense Advanced Research Projects Agency ) para premiar o carro
autdbnomo mais preciso que é o de fazer com que o carro dé uma volta completa em um circuito de
distancia conhecida e pare exatamente no mesmo local em que comegou. O carro que apresentar menor
erro real é considerado o vencedor. Faremos aqui uma versdo mais simples porém com a mesma ideia ,
esticamos uma fita isolante no chdo e medimos o comprimento total dessa fita. Faremos com que o robd
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ande essa distancia sem e com o Filtro de Kalman em seu cédigo. Apés esse teste faremos com que o
robd dé voltas em uma trajetéria circular , com um raio de giro conhecido. Com isso extrairemos valores

com e sem o filtro.

Angulagac [graust

Numara da amostra na tampo.

Angulacac [graust

o W o i

Numara da amostra na tampo.

Figura 3: A esquerda temos o valor de angulacéo fornecido pelo giroscépio sem o filtro. A direita temos
o resultado aplicando o filtro, onde observa-se uma atenuagdo do ruido.

Até o momento, conseguimos aplicar um filtro especifico para o giroscépio, e nele pudemos notar
uma melhora significativa em suas medidas. Conseguimos também fazer um cédigo usando o seu mo-
delo linear . Fazendo com que o robd dé uma volta em torno de um raio teoricamente constante.

Sem Filtro

0.6

0.2

y[m]

-0.2

-0.6

x[m]

0.6

y[m]

0.6

0.2

-0.2

-0.6

Com Filtro

-0.6 -0.2 0.2 0.6 1

x[m]

Figura 4: A esquerda temos a localizacdo do rob6 sem o filtro e a direita temos a aplicacdo do filtro. Os
resultados ainda se apresentam de forma bastante aleatéria porém apresenta uma conformidade mais
realista com a movimentacao do robd ,a imprecisdo se deve bastante em conta dos sensores utilizados

(Um disco encoder de 10 furos).
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Sem Filtro Com Filtro

1.4

0.8
0.5

ylm]
ylm]

0.2

-0.4
-0.5

x[m] x[m]

Figura 5: A esquerda temos o movimento do robo em linha reta sem o filtro e a direita temos uma
movimentagdo em linha reta do robd com a aplicagao do filtro.

5 Conclusdes e Proximos Trabalhos

Ao longo do periodo em questao foram realizadas diversas etapas do Projeto. A primeira etapa envolveu
o estudo da literatura sobre localizacdo de rob6s moéveis e semindrios sobre filtros de Kalman. A segunda
etapa tratou da montagem do robo, estudo do modelo e identificagdo das varidveis de estado ruidosas. A
terceira etapa foi focada na confecgdo do cédigo. A etapa final da aplicagdo estd em estdgio de finalizagdo.
Dentre os diversos problemas encontrados, um dos mais significativos é referente a determinagao das
estatisticas do ruido.

Além da necessidade de finalizagdo da aplicagdo, seria interessante dedicar mais tempo a questdes
importante na aplicagdo do filtro de Kalman. Por exemplo, um melhor entendimento do que tem sido
chamado de "sensor fusion"poderé ser ttil na aplicagdo. Além disso, dada a dificuldade em lidar com
a questdo das estatisticas do ruido, seria interessante tentar utilizar a versdo do filtro de Kalman ro-
busto,isto é , onde considera-se como ruido qualquer sequéncia de varidveis aleatérias pertencente ao
I,.. Finalmente, seria interessante verificar o tipo de ganho ao se utilizar um filtro de particula.
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1 Objetivo

Propor métodos explicitos de Diferencas Finitas para a equagdo de Korteweg—de Vries linearizada.

2 Introducao

Em 1834, o engenheiro britanico John Scott Russel observou no canal de Eddinburg-Glasgow uma
elevacao de agua capaz de viajar por longa distancia em um canal raso, com velocidade constante sem se
dissipar, fenomeno o qual foi batizado de “onda solitaria” [1, 2]. Posteriormente, os holandeses Korteweg e de
Vries deduziram, a partir das equacoes de Navier-Stokes [6], a EDP que modelava o fenémeno observado por
Russel. A versao adimensionalizada desta equagao passou a ser conhecida como Equagao de Korteweg—de
Vries (KdV), a qual pode ser escrita da seguinte forma:

Ut + Uy + Uppe = 0 . (1)

Esta equacao inclui tanto efeitos dispersivos, oriundos de sua derivada de terceira ordem t,;,, quanto efeitos
nao-lineares de uu,. Enquanto o termo dispersivo tende a atenuar a oscilagao da solucao, o termo nao linear
proporciona a formacao de choque, isto é, a perda de continuidade da solucao devido a oscilacoes abruptas.
Sendo assim, o equilibrio dessas duas “forgas” opostas tende a gerar solugoes estaveis, sem descontinuidades:
as jé citadas, “ondas solitdrias” ou sdlitons [2].

Apds uma colisao, os dois solitons permanecem com mesma amplitude e velocidade, apenas sofrem uma
defasagem de suas posigoes em relagao as que teriam, no mesmo instante do tempo, caso estivessem isolados.
Justamente por preservar seu formato apds a colisao, que as ondas solitarias também sao conhecidas pelo
nome de sélitons, que remete ao comportamente de particulas [2].

De certa forma, a KdV pode ser observada como um caso particular de uma classe de equagoes mais
geral. A Equacao de Kawahara é uma EDP de quinta ordem, nao-linear, que modela uma série de fenémenos
dispersivos, ondas de plasma, ondas capilares, entre outras [10]:

Ut + Uy + QUgze + Blzzeze = 0 . (2)

Decifrar cada termo da equacao (2) é comprrender melhor os fénomenos fisicos por tras desses modelo. Nesse
sentido, como um primeiro passo, a investigacao da derivada cibica u.,, nesse modelo. Desprezando-se o
termo nao-linear uu, de (1) e acrescentando um termo fonte, obtém-se aquela que neste trabalho chamaremos
de Equagao de Korteweg—de Vries Linearizada [1]. A saber,
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Esta equacao modela a propagacao de ondas rasas de dgua e longas ondas de 4gua com pequenas amplitudes
[1]. E de se esperar que a falta da nao-linearidade em (4) faca com que suas solugdes sejam somente
influenciadas pelo carater dispersivo da derivada terceira u,.,. Esse fato pode ser verificado, por exemplo,
utilizando métodos numéricos para determinacao de uma solucao aproximada para a KdV linearizada. Em
particular, o Método de Diferencas Finitas foi o escolhido neste trabalho para realizar tal verificagao.

O problema modelo adotado, baseado em [9], pode ser escrito como:

Ut + Uggz = [ V(:C,t)EQZ(O,L)X(O,T),
u(0,t) = u(L,t) =0 , vVt e [0,T],
(4)
we(L,1) =0 | Vvt e [0,T],
u(z,0) = g(z) , Ve |0, L]

onde, f € CO(Q) é o termo fonte, g € C3(07 L) ¢ a condigao inicial do problema, T">0e L > 0.

3 Metodologia

Os métodos de diferengas finitas utilizados para estudar a KdV linearizada (4) sao baseados em métodos
classicos para a equacao da adveccdo. A equacdo de adveccdo é a equacao diferencial parcial mais simples
para modelar sistemas hiperbdlicos, a qual pode ser escrita da seguinte forma

u+au, =0, a>0.

Nesse contexto, pode-se destacar trés métodos explicitos de 1-passo: método de Euler, método de Lax-
Friedrichs e método de Lax-Wendroff [4, 7, 8]. Alguns esquemas de diferengas finitas propostos nesse trabalho
se inspiram nesses trés métodos. Por questoes de conveniéncia, serao referidos pelos mesmos nomes. Além
desses trés métodos, foi proposto um quarto método que utiliza uma descritizagao do termo gy, como
sugerido em [5].

A deducéo de cada um dos esquemas de diferencas finitas sera feita a seguir. Em todos os casos, a malha
é construida de forma uniforme.

3.1 Método de Euler explicito — central (EE-C)

O método de Euler consiste em utilizar um esquema progressivo para discretizar a derivada temporal
ut, como mostrado a seguir

n
Uy

i At

du
ot

O termo da derivada terceira .., discretizado com o seguinte esquema central:

o
ox3

n n n n
Uty — 2wy 2 — gty

i 2Az3

Assim, propoe-se um esquema de diferengas finitas para a equagao (4), avaliando o termo fonte em
(x4, tn), isto é f(x;,t,) = fi'. E possivel explicitar o termo do passo n + 1 em fungao de todos os outros, do
passo n, uma vez que o método é explicito:

At
= 2 (il — 20l 2y — ) + AL (5)

Y 2Ax
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3.2 Método de Euler explicito — Holden (EE-H)

Nesse método, é utilizado o mesmo tipo de discretizagao do termo us: um esquema de derivada progres-
siva. A diferenga deste para o método anterior estd na discretizagdo da derivada de terceira ordem. Em [5]
os autores definem os seguintes operadores de diferencas finitas:

Dip(e) =+ (ple + Az) — p(a))

Com isso, pode-se compor esses operadores a fim de se obter um operador de descretizacao para a derivada

terceira: " " " "
Uit o — 3 Ut + 3 — gty

Ax3
O que nos leva a um novo equema de diferencas finitas para a KdV linearizada:

DiD_u} =

At
=t — = (il = By + 30 — iy ) + ALY (6)

3.3 Método de Lax-Friedrichs (LF)

O método de Lax-Friedrichs parte do método de Euler explicito e estd fundamentado na ideia de substituir
o termo u;' de (5) pela média aritmética da solucao numérica nos pontos adjacentes (zit1,t) € (i—1,tpn):

1 At
uptt = 5 (U?H + U?—1> T oA (u?-&-Q —2uly +2u ) — U?-Q) + Atf (7)

3.4 Método de Lax-Wendroff (LW)

O método de Lax-Wendroff é deduzido obtendo uma equagéo de ordem mais alta a partir da equagao
original:

ou 0%

E—i_ 8%3 :f(x7t)

0 [ Ou 0 Pu of 2 [ ou of 0? Pu
m(m) = m(f@’t)‘axz) = &(m’t)_&vff(@t) TG e RACS v
v Of 03 f o%u
e T e A

A ideia por trés dessa manipulacao é gerar outra relacao entre as derivadas de x e t — além da equacao
original — e usi-las numa expansao em série de Taylor para a varidvel ¢, truncada em segunda ordem:

ou At? 5%
u(m, tn + At) == u(m, tn) + Ata(l‘i, tn) + T@

P A2 Of P f 9
w(i, tat- L) = u(zs, tn)+ At (f(xi, tn) =55 (@ tn)> +5r (E 55 @i ta)+ 5 i, tn)> LO(AS)

n A2 [afm &B3fm
+Atf5‘+< f.—éf.)
7 ox3 li

2

(z5,t,) + O(AL?)

(xivtn)

n n At? 954
i 2 0tb

ot

Bu
uftt = ul — At——
0x3

i
Discretizando as derivadas de u com esquemas centrais:

n+1 n At

o n n n n
Ui T = U TGS (Uz‘+2 — 2wy +2uy — ui72>

]

At?
(u?+3 —Gulyy+ 15Ul — 20U + 15Ul — Gul o+ u?_3)

+2A:1:6
At2 [0 n

n 93
AL+ 2 /
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3.5 Termo fonte, condicao inicial e tratamento das condicoes de contorno

Em todas simulagoes foram utilizads as seguintes escolhas para a condic¢ao inicial e o termo fonte:

x(r — L)? 6—xz(z—L)* _, of

o) = TSI ey =t e o S = ) =

z(x — L)? _
L2 ot ¢

12
Uma vez que x; = iAx e t, = nAt, é possivel discretizar a condigado inicial e o termo fonte da seguinte
forma:

= flaitn), Vin
afn  Bfm of o*f :
ol ol = gt ggalmnta), o Vin

O mesmo pode se feito para as condicoes de Dirichlet em x =0 e x = L:
ug=uy =0, Vn, xr=1L.
E também para a condicdao de contorno de Neumann:

@
ox

n =3ujp+4uf_; —uf_, 1

.= o =0 .. u?,lzzu’},g, Vn

Nas vizinhancas de x = 0, mais precisamente em ¢ = 1, nenhum dos esquemas propostos possui validade.

Sendo assim, é necesséario o uso de um esquema auxiliar nessa regiao para que a solu¢ao numeérica seja obtida:
n+1 n At n n n n n n
it = - ( Tt 6ul —12ul 10Ul — 3 uo) VAL {EEC/EEH/LF/LW}
T
Esse esquema pode ser usado juntamente com todos os métodos propostos. Entretanto, no caso do Método
de Lax-Wendroff, o esquema auxiliar precisa ser utilizado também em 7 = 2: o esquema de Lax-Wendroff
possui o maior esténcil entre todos os métodos estudados. Em vista disso, a necessidade do uso do esquema
auxiliar em mais de um ponto.
n+1 At

= - 2 (e 6ul — 1203 + 1003 — 3u}) + Arfy (LW}

Por outro lado, nas vizinhancas de x = L, apenas Lax-Wendroff nao pode ser utilizado em ¢ = I — 2, pelo
mesmo motivo explicado no caso de ¢ = 2. Portanto, é necessario o uso de outro esquema auxiliar. Nesse
caso, aplica-se o Método de Euler explicito — central para esse ponto:

nt+l _ n At

Wy =i = s (uf = 2uiy  2uf g — ) + AL, {LW)

4 Resultados e Discussao

Para ilustrar o carater dispersivo da derivada .., comecamos mostrando, na Figura 1, o comportamento
da solucao analitica ao longo do tempo. Vale destacar que, nao sé a solucao analitica, como todas as
simulagbes numéricas utilizaram uma base de partigao do intervalo [0, 1] com 100 pontos, isto é, Az = 0,01.
Foi escolhido, a principio, uma relacio de At = Az?, ou seja, At = 0,000001.

A solucao numérica obtida a partir do método de Euler explicito — central apresentou boa concordancia
com a solugao exata até 10 iteragoes, como mostra a Figura 2(a). A partir dai, uma instabilidade se inicia
nas proximidades da fronteira z = 1 e com 15 iteracoes essa instabilidade ja é bem pronunciada na regiao.
Nesse instante, pode-se verificar também, a formacao de instabilidade nas proximidades da fronteira x = 0.
Essas instabilidades estao mostradas na Figura 2(c). Com 100 iteragoes, percebe-se que ambas instabilidades
evoluiram e o erro global ja se tornou extremamente grande. No entanto, hd uma tendéncia da instabilidade
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Solugao analitica ao longo do intervalo [0,1]

—— t=0,00
—FF— t=0,25
t=0,50
t=0,75
t=1,00

0.14 —

0.12 H

0.1 4

= 0.08

0.06

0.04 —

0.02 —

Figura 1: Solucao analitica em instantes de tempo distintos.

oriunda de x = 1 prevalecer e se sobrepujar em relagao a instabilidade de x = 0, assim como observado na
Figura 2(e).

O método de Euler explicito — Holden concorda bem com a solugao exata s até a quinta iteragao, a
partir dai, assim como ocorreu com EE-C, aparecem instabilidades em x = 1 e z = 0, respectivamente, como
mostrado nas Figuras 2(b) e 2(d). O método EE-H apresenta um crescimento do erro global maior ainda do
que EE-C, pois para um mesmo ntimero de iteragoes (n = 100) seu erro é de uma ordem de grandeza mais alta
que EE-C, como pode ser visto na Figura 2(f). Além disso, nesse caso, pode-se observar a hegemonia total
da instabilidade oriunda de x = 1 frente a da outra extremidade. De certa forma, verifica-se o transporte
da instabilidade de x = 1 no sentido de decrescimento do eixo x.

Ja o método de Lax-Friedrichs, apresenta um comportamente inicial similar ao EE-H, porém, para 100
iteracoes, possui um erro na mesma ordem de grandeza do erro de EE-C (Figuras 3 e 4(a)). Todavia,
diferente de EE-C, com 100 iteragoes, a instabilidade vinda do bordo x = 0 é bem mais contida, como
mostra a Figura 4(b).

Finalmente, o método de Lax-Wendroff da sinais de instabilidades com pouquissimas iteracoes e seu erro
evolui abruptamente, atingindo valores absolutos altissimos, como pode ser observado nas Figuras 4(c) e

4(d).

5 Conclusao

A principal limitagdo pertinente aos quatro métodos explicitos é a dependéncia de uma malha muito
refinada para obtencao de bons resultados de integracao. Todos os métodos oferecem uma margem muito
estreira entre o instante inicial e o instante em que instabilidades comegam a surgir. Ou seja, por mais
refinada que seja a malha, é bem provavel que o erro de todos os métodos comece a se descontrolar bem
antes de t = 1. Uma possivel solucao a ser experimentada é a utilizacao de métodos implicitos em Diferencas
Finitas.

Outra fator, que agrava mais ainda o primeiro, é a grande influéncia que as condigbes de contorno —
sobretudo as condicGes de contorno impostas em = = 1 — exercem sobre os demais pontos da malha. As
instabilidades surgem nas fronteiras e se propagam “para dentro” do dominio da solucao. Nesse sentido,
deve-se procurar maneiras melhores de realizar o tratamento das condi¢es de contorno de fomra a reduzir
essa interferéncia.
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Solugdo ao longo do intervalo [0,1] em t = 0.00001

Solugéo ao longo do intervalo [0,1] em t = 0.000005
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Solugéo ao longo do intervalo [0,1] em t = 0.000015 Solugéo ao longo do intervalo [0,1] em t = 0.000008
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(c) EE-C (d) EE-H
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Figura 2: (a) e (b) Boa concordancia exata dos métodos de EE-C e EE-H com a solucao exata. (b) e (c)
Formagao de instabilidades nas extremidades do intervalo. (e) e (f) Predominancia da instabilidade oriunda
de z = 1.
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Solugéo ao longo do intervalo [0,1] em t = 0.000001
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Figura 3: Boa concordancia do

Solugéo ao longo do intervalo [0,1] em t = 0.00001
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método de LF com a solugao exata.

Solugéo ao longo do intervalo [0,1] em t = 0.0001
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1. Introducao

A proposta desse projeto foi desenvolver um controlador que pudesse substituir
o uso do mouse 3D utilizado para interagir com o CAVE ou caverna digital (Cave
Automatic Virtual Environment). A caverna digital ¢ importante para diversos trabalhos
como por exemplo trabalhos exploratorios, a universidade politécnica de Sdo Paulo
utiliza para tomadas de decisoes criticas na area da engenharia [7].

Com a demanda das apresentacdes dos modelos 3D no CAVE foi possivel notar
a importancia de um controlador que fosse pratico e eficiente. O controlador por voz e
gesto foi desenvolvido com o objetivo de otimizar a manipulagdo dos modelos 3D,
fornecer autonomia e independéncia ao usudrio uma vez que basta utilizar comandos de

gesto ou voz para controlar o modelo.

2. Objetivo

2.1 Objetivo Geral

1) Desenvolver um controlador que fosse capaz de manipular por gesto e voz os

modelos que sdo executados no instant reality e exibidos no cave.

2.2 Objetivos Especificos

1) Desenvolver uma conexao udp para transportar os dados do controlador para o
instant reality;

2) Desenvolver bibliotecas para facilitar e otimizar o uso do servidor udp em
projetos futuros;

3) Desenvolver um controlador que possa ser implementado e utilizado em

diversos dispositivos;

3. Metodologia

Para o desenvolvimento do controlador foi necessario antes estudar as
funcionalidades de todos os elementos que eram necessarios para o projeto, analisar
conceitos detalhados do kinect, quais linguagens de programacdo atenderiam o
propoésito, como seria feito a conexdo e comunicacdo do controlador com o CAVE,
como ¢ gerado o codigo x3d do modelo 3D e por fim qual ferramenta ¢ utilizada para
exibir os modelos 3D no CAVE.
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3.1 Kinect

Em 2017 foi realizado um estudo sobre o kinect pela plataforma da microsoft
para entender como utilizd-lo no computador, quais ferramentas e bibliotecas
precisariam baixar e como funciona cada sensor do kinect. Segundo a Microsoft [1],
para utilizar o kinect vl ¢é necessario ter o sistema Windows 7 ou Windows 8,
processador 32-bit (x86) ou 64-bit (x64), processador Dual-core, 1.66-GHz ou superior,
USB 2.0 dedicado para o sensor do kinect v1, 2 GB de memoraria RAM, placa gréafica
com suporte ao DirectX 9.0c.

“Em fevereiro de 2011, microsoft anunciou o langamento do SDK ( Software
Development Kit ), que pode ser obtido de forma gratuita e que permitiria aos
desenvolvedores criar aplicativos utilizando as linguagens C++, C# e Visual Basic” [2].

3.2 Kinect na Unity

Foi feito um estudo de programagdo para kinect pelo visual studio [2], onde foi
possivel compreender parte do comportamento do kinect e como aplica-lo no projeto.
Em seguida seria necessario adaptar todo o conhecimento aprendido e implementa-lo
utilizando a engine unity onde foi desenvolvido o controlador com kinect utilizando
gesto e voz. Foi necessario consultar a documentacdo do kinect para unity [3], para
entender as chamadas dos sensores de voz e gesto dentro da unity, também foi utilizado
um pacote K2 (Kinect v2) disponibilizado por Filkov (2018) de forma gratuita em uso
académico e pesquisas.

3.3 Servidor UDP

Para a elaboracao do servidor udp foi estudado a estrutura de comunicagao e
transporte de dados pela documentagdo da unity [4]. Apds entender sua estrutura
utilizou-se a linguagem c# e a ferramenta visual studio onde foi possivel desenvolver
tanto o cliente quanto o servidor udp, porém com a finalidade de otimizar a
comunicag¢do de futuros projetos também foram desenvolvidas duas dlls para o servidor
e o cliente onde facilita e otimiza a implementacdo e o uso da comunicagdao udp em
futuros trabalhos e projetos.

3.4 Instant Reality

Fez-se necessario o estudo da documentagdo do Instant Reality para que fosse
possivel entender seu funcionamento e linguagens suportadas [5]. Para a comunicagao
do servidor com o modelo foi identificado duas alternativas, comunicar diretamente
com o instant reality através de plugins feitos em c++ ou comunicar diretamente com a
codificacdo x3d do modelo 3D. Para a comunicagdo com o x3d ¢ possivel utilizar a
linguagem C, C++, C#, Java, JavaScript e Phyton.
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“O X3D ¢ um formato de arquivo de padrdes abertos isento de royalties e
ratificado pela ISO, além de uma arquitetura de tempo de execugdo para representar e
comunicar cenas e objetos em 3D [6].

X3D Graphics Standards: Specification Relationships
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Figura 1- Padroes graficos x3d: Especificacdo de relacionamentos [6].

4. Resultado

Identifica-se pelo menos 2 formas eficientes de se comunicar com os modelos
3D exibidos pelo CAVE, através de plugin feito em c++ ou comunicando o servidor
UDP diretamente na codificacdo X3D do modelo. Escolhendo a segunda opcao basta
fazer a chamada do evento browser dentro da codificagdo c# ou a linguagem que optar
de acordo com seu suporte [6] para realizar comunica¢ao com o Instant Player e em
seguida chamar os eventos do modelo X3D que deseja manipular conforme mostrado na
documentacao [5].

Ha uma terceira forma de realizar a comunicagdo com o modelo fazendo com
que o servidor UDP gere arquivos xml ou txt dos dados recebidos do controlador e em

seguida utilizar alguma linguagem suportada [6] para ler esse arquivo € manipular o
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cddigo X3D. Porém ndo ¢ aconselhavel nem eficiente uma vez que ¢ necessario fazer a
conexao com o browser do Instant Player para atualizar os eventos do modelo. Ao
manipular diretamente com o arquivo XML o modelo apenas sofrera modificagdo apos
ser recarregado, pois ndo ha um evento de update disponivel.

Percebeu-se que ha limitagdes de dados a serem transferidos para o modelo, a
codificacdo suporta uma determinada quantidade de chamadas de eventos, para realizar
grandes quantidades de chamadas faz-se necessario utilizar o evento de update do

browser [5].
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5. Conclusao

Conclui-se que o uso do kinect para manipular objetos do Instant Reality ¢ de grande
eficiéncia e praticidade, porém por utilizar o modelo v1 do kinect percebeu-se algumas falhas
em sua execucao por tempo prolongado.

Faz-se necessario a substiui¢ao para o modelo v2 do kinect para corregdes de falhas e

melhorias no controlador.

5.1 Execugao

20 |P destino

Iniciar

Figura 2 — Servidor Udp Figura 3 — Iniciando o Controlador Kinect e passando o
enderego de IP do servidor UDP

co a5 =} S DE CAPTURA DI

* ESQUERDA

* DIREITA

* SWIPE PARA ESQUERDA
* SWIPE PARA DIREITA

* BWIRE PARA CIMA

Figura 4 — Controlador Kinect
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OBJETIVOS

Esse projeto de iniciacdo cientifica tem como tolmepropor uma série de
solugdes para a geréncia e armazenamento de s@eslapmputacionais e dados
cientificos de bioinformatica, por meio de tecnidsgespecializadas de sistemas de
geréncia devorkflowscientificos e banco de dados. Sera implementadesguema de
banco de dados para dados de proveniéncia geraglogmdworkflow cientifico
filogenético e acoplado a infraestrutura de prameento de alto desempenho no
LNCC. Finalmente, o arcabouco desenvolvido serélagb com dados reais de estudos
filogenéticos de multiplos genomas de virus.

INTRODUCAO

Explorar e analisar a grande quantidade de infoimdiologica € atualmente
um desafio envolvendo areas como Ciéncia da ComgataBiologia Computacional
[Marx 2013] e Ciéncias de Dados. Grandes volumeslatkos normalmente ocultam
padrbes interessantes e Uteis que ndo sdo idadoBctrivialmente. A analise manual
desses dados pode ser inviavel, e mesmo que séigada, € passivel de erros e pode
nao extrair todo o conhecimento existente. Dessadptecnologias de banco de dados,
Sistemas de Geréncia WorkflowsCientificos (SGWfC) e aprendizado de maquina no
apoio a andlise de dados de bioinformatica torrameessarios, podendo apoiar a
descoberta de padrdes de sequéncias, funcdes e, garracdes proteina-proteina ou
redes de filogenia que alavanquem investigacOderapia de doencas. Desta maneira,
explorar a informacéo dos dados de proveniénciartea estruturada e armazenar essa
informac&o em um banco de dados persistente € s@&mes fim de poder acessa-la
para inferir conhecimento [Kashyap H et al. 2018afa et al. 2015].
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Workflows cientificos se tornam mais complexos ao manipoia@ados
cientificos volumosos, heterogéneos ou distribuildattoso et al. 2010], pelo que
precisam de ambientes e tecnologias de processardenglto desempenho (PAD),
SGWIC e de banco de dados. Esses dados de prosieniEreire et al. 2008] envolvem
metadados de execucdo, geréncia, acesso e armazegoague.contém informacdes
especificas de um experimento cientifico, como © selo de vida, atividades e
programas, e desempenho workflow. Além disso, tecnologias como algoritmos de
mineracdo de dados, aprendizado de maquinas s#alnsnte acopladas em pesquisas
de banco de dados e bioinforméatica, o que ndo &amea simples.

O projeto atual se enquadra nas pesquisas da@RNBio' e nos trés projetos
em andamento sob coordenac&o da orientadora: JJENPERJ), Grupos Emergentes
(FAPERJ) e Universadl(CNPg). A motivacdo desse projeto reside em eaplos
beneficios de tecnologias de banco de dadagoskflows aplicados nas areas de
pesquisa de bioinformatica e leva-los aos ambiedesPAD, aliados ao uso de
ferramentas complementares que estdo sendo degedagoho LABINFO/LNCC e
colaboradores. Cabe mencionar que esse projet€ dkana o suporte computacional
necessario as pesquisas de filogenia em largaaescabs dois projetos de IC ja em
andamento também orientados pela Kary e André: workflow filogenético
desenvolvido pelo Gustavo Saboia e (ii) testes simlabilidade de programas de
filogenia no Santos Dumont pela Joice Pedro.

Na primeira fase do presente projeto foram expEsaduas ferramentas de
analise de dados de proveniéncia: (i) noWorkflowsehvolvido pela Universidade
Federal Fluminense (UFF) e Universidade de Nova&k {NIYU), realiza a geréncia de
forma néao intrusivae., desde o codigo original dgsripts(e.g, Python) e a analise de
dados de proveniéncia independente do uso (ou d@opGWFC e (ii)SAMbA,
desenvolvido pela UFF, € uma extensdo do Apachek $pe& gerencia a execugao de
programas na forma de caixa preta e coleta, arraszeonsulta dados de proveniéncia
com base nos rastreamentos de proveniéncia us#igo P

METODOLOGIA

A primeira etapa do projeto consistiu no estudocdeceitos de geréncia e
analise de dadosyorkflowscientificos, bioinforméatica, filogenia e tecnolagide PAD
e da estrutura de umorkflow cientifico de filogenia, suas dependéncias e fescd

Na segunda etapa foi explorado o noWorkflpMurta et al. 2014]e foram
realizadas execucdes usando exemplos propostos getenvolvedores e usando o
estudo real davorkflow de filogenia.

A terceira etapa (em andamento) envolve o acopltome uso eficiente do
SAMbA. Foram realizados testes com o0s exemplos disenvolvedores e com

! Estruturagdo e implantagdo da Rede Nacional de Bioinformdtica, MCTI, CNPq. CNPq 456644/2013-0

2 Apoio Computacional & Andlise Gendmica de DTN por meio de Mineragdo de Dados e Aprendizado de Mdquina, JCNE_2016

3 Gerenciamento e Andlise de Dados Bioldgicos em Plataformas de HPC e de Processamento de Big Data, PRONEM N° 04/2016

* Mineragdo de Dados de Experimentos de Bioinformdtica Executados em Larga Escala no Apoio ao Estudo de Doengas
Negligenciadas e Doengas Gendmicas em Humanos, Edital CNPq Universal 2016 - Processo No. 429328/2016-8
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workflow de filogenia de manei satisfatéria restando a implementacdo do SAM
nosclustersdo LNCCe testes de desempe.

RESULTADOS E DISCUSSAC

A primeira etapa do projetabordou o levantamentabliografico e estudde
conceitos debioinformatica, filogenia e dadce workflows cientificos e foi realizada
com sucessdroi realizado um estudda estruturaclasses e fungdedos scripts que
compdem oworkflow cienifico desenvolvido pelo Gustaydado que ele sera use
como caso de estudi@sseprojeto.

Como resultado dessetudo, podemos afirmar que esserkflon de filogenia é
um bom candidatpara ser usadco presente projeto proposto, o gpermitita reforcar
solucdes de geréncia drecucadeworkflowsem larga escala e @@alse de dados de
proveniénciaDessa maneira, daSGWIfC forameleitos para esse fim,noWorkflow e
0 SAMbA.

Na segunda etapexploramos a bibliografia e estrutura doWorkflow. Testes
com exemploslos desenvolvedor foram bem sucedidos, mgaando integracao foi
feita ao workflow de filogenii surgiram varios problemas e er Provavelmente
relacionados @strutura conceitu do noWorkflow que ndo suportaa implementaca
com workflows muito mais complexos, caracteristicos deeas como bioinformatica.
Por tanto se tornonecessariuma ferramenta mais robustajue permitio paralelismo
e distribuicdo de tarefas.

A Figura lapresenta o resultada execucédo bem-sucedida um exemplodo
noWorkflow utilizando a classiSimulator como mdulo de execugi. O grafico é a
representacdo visual @xecuca das etapas do projeto (representpor circulos) e as
interconexdes entre dependénci: (linhas).

Histary Corifig

[ EX T W%

Can+5hitt chok o H-+5hift chck to ot tnaks

Trial 1.3.1 x L3.1- Informagion x

Namespace Malch@ @ @ & A =1 Trial 1.3.1
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- - -
_rtimeiosshaiinen, bz
7 Ysmumnengy Script: simulation.py
e T Start: 2018-04-16
. 09:28:59.640235
1 _:Q'\ Finish: 2018-04-16
09:30:10.952143
A it
_/éw-«ur\ i /// b 3 Duration: 0:01:11.311908
4 Arguments: run -& Tracer

A simulation.py datal.dat
~ data2.dat
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9cia9Bf5A5aBa30 TR he2 9BGDCI HE

= Environment

PYTHON_IMPLEMENTATION ﬂ
= Chytnan

PYTHON_VERSION - 2 7,12
05_NAME = Lirux

05 RELEASE = 4.10.0.28-genenc
05_VERSION ~ #32-16 04.2

]

Figura 1. Resultado de un execuc¢&o do noWorkfloeom o exemplo propos
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A Figura 2apresenta o resultagerado pelo noWorkflomsand: o workflow de
filogenia. Emcomparacdo com Figura 1, ndo foram geradasmaiori: das saidas da
execucdo ou as suasterligacbes de dependénciiA informacaoque foi extraida e
armazenada pelmoWorkflow foi relacionada a arquivo inicial e dseripis executados,
mas nenhuma outra informacéextraida das funcdes (dscript) relacionada a
metadados foi gerad&oi demonstrac que o noWorkflonndo suporteas requisicoes
necessariasedgerenciamento de metadados do r workflow.

Namespace Match@®@ @ @ X A ~ |

)

I
MmomeosenestenutiN mrﬂowm 1es/EXECUTAR py
\

Momedfose/tenadulNowortiowTe stesGerenciador.py

Figura 2. Resultado de uma execuc¢&o do noWorkflow © workflowde filogenit

Na terceira etapaxploremos a bibliografia e estrutura &AMDbA, incluindo o
estudo ddinguagem de programac¢ Scala e o banco de dadBassandi usados pelo
SAMDbA. Testes conexemplose com oworkflow de filogenia Scihy [Ocafa et al.
2011]foram bem sucedid. Os resultadodos elementos usados para armazenar (
de proveniéncia davorkflon foram gerados via interfad&eb A Figura3 mostra a
execucdo do SciPhysandc o arquivo de entrada ORTHOMCL88as atividades d
workflow (readseq modelgener:or, filegroup mafft e raxml) e os dados o
proveniéncia que foram extraide armazenados no banco de proveniéusando o
Cassandra. Esses rdados permitiram monstrar que oSAMbA se adéqua as
caracteristicas de umorkflow de filogenia pelo qual € o SGWfC elenesse projeto.
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Input Datai
(Rapusen) |[ORTHOMCL888, /, 4973]
Model Generator =

[ORTHOMCLESS, /, 4973]
—_—— T [ORTHOMCLE88. fastaNumberad, /, 3315]
 File group ='QRTHQMCIE.B:BBV [ORTHOMCLS8BE maftt, /, 5021]

Mafft

-
-

> 4
[ORTHOMCL888.mg.modelFromMG.1xt, RIREV+|+F, 3854.0891046323554, RIREV+ +F, 3854.0891046323554]

Figura 3. Resultado de uma execucdoSAMbA com oworkflowde filogeni:
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CONCLUSAO

A analise de experimentos cientificos envolvendindaiologicos é complexa e
requer estudos, ferramentas e infraestrutura rabésttilizacdo do SAMbA mostrou
ser eficiente. Os préximos passos nesse projetaasategracdo do SAMbA com o
workflowfilogenético e a execu¢do no ambiente de PAD dGCNCom isso teremos o
resultado funcional devorkflow desenvolvido em conjunto com o SGWfC proposto
rodando de forma distribuida.
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Relatério Iniciacao Cientifica

18 de Julho de 2018

1 Dados Gerais

Titulo: Modelagem e Controle de um Manipulador Robético Sujeito a Falhas
Bolsista: Junior do Nascimento Xavier

Orientador: Marcos Garcia Todorov

Bolsa: PIBIC - 01/03/2018 até 31/07/2018

2 Objetivos

2.1 Integragao numérica (Método de Euler) e sua aplicagao no soft-
ware Matlab.

2.2 Estudo dirigido em Algebra Linear.
2.3 Estudo do modelo que descreve o manipulador robdtico.
2.4 Estudo dirigido em Probabilidade e Processos Estocésticos.

2.5 Poster para a Jornada de Iniciagao Cientifica.
3 Introducao

Atualmente ha diversos sistemas de manipuladores robéticos aplicados nas
mais variadas areas, tais como: aplicagoes nos processos industriais, aplicacoes
em medicina, entre outras. Como quaisquer outros mecanismos, estes nao
estao livres de falhas de atuacao, sejam tais falhas oriundas dos seus ope-
radores, de fatores ambientais ou outros fatores possiveis de causa-las. O
objetivo desta pesquisa foi compreender inicialmente o complexo modelo ma-
tematico que rege o manipulador robético, e analisar as falhas de atuacao
que podem ocorrer devido & sua natureza. O mecanismo subatuado (quando
o numero de atuadores é menor que o nimero de graus de liberdade), per-
mite algumas simulagoes de falhas.
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4 Materiais e Métodos

Inicialmente o plano de estudo era compreender como funciona a integragao
numérica via método de Euler, a compreensao do mesmo era importante,
pois o ambiente utilizado para simular as falhas de atuacao, utiliza inte-
gracao numérica via método de Euler para realizd-las. Para execucao da
pesquisa principal, foi necessario estudar sobre o modelo que governa o ma-
nipulador robdtico. Para isso a pesquisa baseou-se no livro Robust Control
of Robots [1] e na tese de doutorado Controle Hy, ndo linear de robés ma-
nipuladores subatuados [2]. As duas fontes de pesquisa foram de extrema
importancia, outros artigos sobre manipuladores robéticos também foram
utilizados.

O livro possui um ambiente baseado em Matlab, que permite a simulacao
de tais falhas, onde é possivel colher dados graficamente das simulagoes. Tal
ambiente permite simular diversas falhas de atuacao, além de permitir ajus-
tar configuragoes desejadas e especificidades do manipulador, tais como:
inércia, gravidade, friccao, entre outras. O livro e a tese, abordam a mo-
delagem do manipulador robético, além de explicarem teoricamente como
ocorrem as falhas de atuacgao.

5 Resultados e Discussoes

As tarefas que foram designadas, foram concluidas de acordo com o previsto,
entretanto, houveram alguns atrasos da parte do orientado. Os resultados
obtidos foram os esperados, por exemplo, o aprendizado da modelagem do
manipulador e suas falhas possiveis de ocorrer. Um estudo dirigido foi con-
cluido e outro segue em andamento. Por fim, estd sendo confeccionado um
poster para a Jornada de Iniciagao Cientifica, dentro da ideia da modelagem
e das falhas do manipulador robético.

6 Conclusoes

Ao longo desses quatro meses de pesquisa, a ideia principal foi compreender
a modelagem do manipulador e as falhas que podem ocorrer, o que foi de
extrema importancia, pois possibilitard nao sé a apresentacao do poster
na Jornada de Iniciacao Cientifica, como um aprofudamento do assunto no
futuro. Para o futuro, o que se planeja é ir mais a fundo nas questoes das
falhas, cujo o objetivo serd o possivel tratamento das falhas que ocorrerem,
visando o melhor desempenho para o sistema. .
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LABORATORIO DE AMBIENTES COLABORATIVOS

E MULTIMIDIA APLICADA Conselho Nacional de Desenvolvimento

Cientifico e Tecnoldgico

1 - Introducéo

A proposta desse projeto foi desenvolver um simulador para treinamento de

comissarios de bordo.

O simulador serd multiplayer, podendo jogar mais de uma pessoa a0 mesmo
tempo, sera dividido em dois ambientes, o ambiente para o treinador, que criard
situacOes para 0 comissario aprendiz e 0 ambiente para o comissario aprendiz realizar as

tarefas forem pedidas.

Sendo assim, o comissario de bordo terd que analisar as acdes dos passageiros e
identificar o que eles tém, os passageiros podem ter enjoos, podem estar querendo agua

ou até mesmo ficar em panico.

2 - Objetivo
Objetivo Geral

1) Desenvolver um game simulador, que sera capaz de treinar e capacitar o
comissario de bordo [3] , para reagir em diferentes situacfes, como por exemplo,
0 passageiro tem medo de viajar, 0 comissario tera que lidar com essa situacao

da melhor forma possivel.

Obijetivos Especificos

1) Desenvolver uma conexdo multiplayer.
2) Modelar e criar o prototipo 3D do aviao e passageiros;

3) Desenvolver um banco de perguntas e respostas para as reagdes dos passageiros;
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3 - Metodologia

Para o desenvolvimento do simulador foi necessario antes estudar as normas da
ANAC [2], Agéncia Nacional de Aviacdo Civil € uma agéncia reguladora federal
cuja responsabilidade é supervisionar a atividade de aviagéo civil no Brasil [1] ,
depois de conhecer as normas, trabalharemos na modelagem 3D e criac&o dos
objetos, como a aeronave e sua tripulacao de passageiros, com 0s assets prontos
entraremos na codificagdo e logo depois o multiplayer, que serd com o treinador e 0
comissario de bordo aprendiz.
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4 — Resultado
Ainda ndo chegamos em um resultado, estamos trabalhando em um
prototipo.
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5 — Concluséao

Ainda ndo chegamos em uma conclusdo, estamos trabalhando em um
prototipo.
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Resumo: Este relatério descreve as atividades desenvolvidas no contexto do Programa de Ini-
ciacao Cientifica do Laboratério Nacional de Computacao Cientifica - LNCC/MCTI. O objetivo €
capacitar e dar continuidade ao desenvolvimento de pesquisas relacionadas a modelagem com-
putacional de crescimento tumoral. A carcinogénese € um processo complexo que normalmente



é afetado por muitos fatores em diferentes escalas tais como mudancas genéticas e fenotipi-
cas, angiogénese e movimento celular. Modelos matematicos e computacionais podem ajudar a
entender, explicar e predizer a carcinogénese e seu tratamento. Fundamental para este entendi-
mento é a representagéo visual dos dados envolvidos.

Este projeto propde o estudo e aplicacdes de técnicas de visualizacao cientifica para o pro-
blema da progressao tumoral. Especificamente o trabalho desenvolvido foi dar continuidade ao
desenvolvimento de um visualizador que, a partir dos dados gerados pelo modelo hibrido para o
crescimento avascular de tumores, gera uma visualizagao tridimensional. Os objetivos especifi-
cos foram:

e Otimizacdo da interagdo do usuario com a ferramenta no que diz respeito ao controle e
movimentacao da camera virtual.

e Exportacdo de imagem em alta qualidade.
e Armazenamento de sequéncia de imagens e gravacao em formato de video.

Este projeto foi desenvolvido no LNCC/MCTI, sob supervisao da Dr. Regina C. Almeida, pes-
quisadora titular e docente permanente do Programa de Pés-Graduacao Multidisciplinar em Mo-
delagem Computacional, com a colaboragado da especialista em computacao grafica, Prof. Dr.
Sicilia Judice, da FAETERJ/Petropolis.

1 Introducao

As estatisticas a respeito do cancer sao alarmantes. Nos EUA, o risco de uma pessoa desenvol-
ver cancer é de 16% (1 em 6), sendo 42% (1 em 2) em homens e 38% em mulheres (1 em 3)
[1]. No Brasil, atualmente o cancer é a segunda maior causa de morte, com 190 mil ébitos por
ano. Dados mais recentes apontam o cancer como a principal causa da mortalidade em 10/%
das cidades brasileiras [4]. Este cendrio tem motivado o incremento das pesquisas em cancer.
Modelos matematicos e computacionais vém sendo criados ha bastante tempo para descrever
0 surgimento e crescimento de tumores. O Grupo de Modelagem do Crescimento Tumoral do
LNCC tem também contribuido com o desenvolvimento de modelos continuos, discretos e hi-
bridos para representar uma série desses fendmenos multiescala caracteristicos do cancer. A
pesquisa desenvolvida resultou em uma tese de doutorado, defendida em 2014 [5], quatro dis-
sertagdes de mestrado [2, 3, 7, 8], e dois trabalhos de tese de doutorado foram iniciados em 2016.

Uma das dissertacoes finalizadas recentemente apresenta um modelo hibrido para o cres-
cimento avascular de tumores [7]. E um modelo multiescala hibrido bi-dimensional que integra
fenbmenos que ocorrem nas escalas celular e de tecido. A escala celular é descrita através de
um modelo baseado em agentes, que possibilita tratar cada célula (normal e cancerosa) indi-
vidualmente e descrever seu comportamento no microambiente. Cada célula é um agente que
interage com os demais através de forgas. O balango de forgcas determina as novas posi¢oes das
células através da segunda lei de Newton. Na escala do tecido representamos a dispersao de
nutrientes (oxigénio) no meio através de uma equacao diferencial parcial de reacao-difusao. As
células tumorais sao diferenciadas por estados fenotipicos (quiescente, proliferativa, apoptotica,
hipdxica e necrética), que podem ser alterados em fung¢éo das condi¢des do meio. A dindmica do
crescimento tumoral é regida pelas transicoes entre os estados fenotipicos, algumas considera-
das eventos deterministicos e outras como eventos estocasticos.
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As simulagdes realizadas com o modelo hibrido desenvolvido, restritas @ um nimero limitado
(centenas) de células, demonstraram grande potencial para estudos mais realistas. Neste con-
texto, apesar do modelo desenvolvido ter sido desenvolvido de forma estruturada e flexivel para
a incorporagdo de novas dindmicas e facilmente estendido para dominios tri-dimensionais, si-
mulagcbes mais realistas requerem uma estrutura computacional mais eficiente para representar
e visualizar a dindmica de milhares de células. Para facilitar esse processo é fundamental um
ambiente visual que represente esses dados de forma clara e dindmica para o usuario.

2 Metodologia

O desenvolvimento deste projeto foi feito com a linguagem de programacao C++em conjunto com
a biblioteca de visualizagédo OpenGL. Usou-se também a biblioteca OpenCV para tratar a expor-
tacdo das imagens. O codigo fonte do projeto esta disponivel na plataforma GitHub através do
enedereco https://github.com/tmglncc/Visualizador.

O foco deste projeto é a visualizagao das células. Desta forma, todas as células tém uma
morfologia circular, onde cada célula i tem os seguintes atributos: posi¢do do centro (x;), raio (R?)
e raio do nucleo (R%;). Uma célula pode interagir com outras células caso elas estejam dentro do
raio de agdo, denotado por RY,. A Figura 1(a) ilustra essa descrigdo geométrica. Células normais
estdo em homeostase e a heterogeneidade fenotipica nas células cancerosa é caracterizada
pelos estados proliferativo (P), quiescente (Q), apoptético (A), hypdxico (H), e necrébtico (N)
ilustrados na Figura 1(b). As cores propostas nesse esquema de transicdo dos estados das
células foram utilizadas no visualizador desenvolvido.

3 Resultados e Discussao

O visualizador desenvolvido recebe uma base de dados gerada pelo simulador e exibe um modelo
bidimensional ou tridimensional, permitindo ao usuario manipular os dados de vérias maneiras,
como: alterando angulos de visualizagao, definindo qual tipo de célula deve ser exibido, contro-
lando os frames da simulagdo. As Figuras 2(a)-(b) ilustram a visualizacdo de uma simulacao
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Figura 1: (a) Descricao geométrica da célula. (Fonte: [6].) (b) Esquema de transigao das células.
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bidimensional. Acionando teclas especificas no teclado, o usuario pode filtrar o tipo de célula
que deve ser exibida, como mostra a Figura 2(b). As Figuras 2(c)-(d) ilustram a visualizacdo de
uma simulagao tridimensional. Usando o mouse o usuério pode rotacionar o modelo e usando
controle de teclas é possivel realizar cortes no volume de visualizagdo, como mostra a Figura 2(d).

Foi decidido que algumas alteracbes no visualizador precisavam ser feitas para que ele ge-
rasse a imagem em alta resolugédo, e que cumprisse com o proposito de ser mais amigavel ao
usuario. Antes de executar essas alteragdes, a implementagéo do visualizador foi atualizada com
0 uso de um software de controle de versao Git, para garantir que todas as alteracoées pudessem
ser revertidas e versdes anteriores do visualizador pudessem ser recuperadas.

e Primeiramente a interagdo com o usudrio deveria ser mais precisa e a visualizagdo mais
dindmica em relagéo aos dados lidos pelo visualizador. Portanto foram realizados ajustes

(c) (d)

Figura 2: (a)-(b) Visualiza¢ao bidimensional. (c)-(d) Visualizag¢ao tridimensional.
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na posi¢ao inicial da camera, centralizagéo, velocidade e limitagbes de distancia do zoom,
que facilitaram a movimentagéo tridimensional. Também foram implementadas fungées de
dinamismo, tornando todas essas modificacdes adaptaveis ao tamanho do modelo no visu-
alizador.

e Com o visualizador sendo facilmente manipulado pelo usuério, foi feito um estudo para se
implementar a fungdo de exportagdo de uma imagem em alta resolugdo. O visualizador
utilizava da memdria da tela para exportar a imagem em um arquivo de formato PNG, o que
limitava a resolu¢do do arquivo a resolugdo do monitor em que estava sendo executado.
Foi entdo decidido que um FBO (Frame buffer object) seria implementado para aumentar
a resolucdo em que o visualizador era executado. Agora, de acordo com as configuracdes
impostas pelo usuario, a resolugdo da imagem exportada pode chegar a resolugdes bem
mais altas, como mostram as Figuras 3(a)-(b).

e Funcbes para captura de imagem, relacionada a visualizacdo do crescimento do cancer
também foram implementadas, pois existiam problemas ao gravar com fluidez esse tipo de
visualizacao. Por isso foram adicionadas fungdes de captura de imagem em sequéncia para
posteriormente a criacdo de um video.

4 Conclusoes

As implementagbes realizadas no visualizador tornaram-no mais eficiente e simples de ser ma-
nipulado pelo usuario. A qualidade da imagem exportada pode agora ser adequada ao padrao

(b)

Figura 3: Comparacao entre a imagem com a resolugdo do monitor (1366 x 768) e depois da
implementacao do FBO em 8k.
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de publicagbes cientificas. A implementacao de fungédo de captura de imagem permite a visuali-
zacao em detalhes do crescimento do tumor, incluindo a diversidade de componentes que estao
presentes no microambiente tumoral.
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1. Objetivos

O presente estudo tem como objetivo analisar e propor uma forma de aprimo-
rar o desempenho computacional do framework Model-R. Com o crescimento exponen-
cial dos dados ecoldgicos, torna-se necessario que ferramentas de modelagem de nichos
ecologicos como o Model-R estejam preparadas para atender a esta demanda, sendo ca-
pazes de proferir andlises em um tempo habil. Nesta pesquisa, visa-se também a por-
tabilidade do processamento realizado no Model-R para a arquitetura Big Data com o
intuito de gerar ganho de desempenho mesmo em sistemas de processamento paralelo
com arquitetura simplificada.

2. Introducao

O nicho ecolégico [Drake et al. 2006] € um conceito bioldgico fundamental. A
modelagem de nichos de espécies € necessdria para inimeras aplicacdes ecoldgicas, in-
cluindo a previsao de invasdes de espécies, a identificacdo de reservatdrios para doencas, o
projeto de reserva natural e a previsao dos efeitos das alteracdes climdticas antropogénicas
e naturais nas faixas das espécies. Softwares de modelagem de nicho e visualizagdo
de resultados sdao importantes para identificar e gerar solu¢des adequadas no quesito da
conservacao da biodiversidade. A modelagem de nicho pode ser entendida como uma
forma de uso e combinagdo de dados de ocorréncia de espécies e varidveis preditivas para
inferir projecdes derivadas de modelos estatisticos e tedricos. A técnica de modelagem
de nicho ecoldgico em si € vasta e pode ser dividida em diversas etapas. Entretanto, com
o avango dos métodos empenhados na coleta e andlise de dados ecoldgicos, o volume de
dados tal como a precisdo exigida nos estudos tem crescido gradativamente de forma a
nao escalar bem com o funcionamento das ferramentas atuais de modelagem de nicho
ecologico, exigindo cada vez mais efici€ncia nas execugoes.

O Model-R [Sanchez-Tapia et al. 2018] € um framework desenvolvido em lin-
guagem R que nasceu com o objetivo de agrupar ferramentas de modelagem de nichos
ecoldgicos em um tnico ambiente integrado e amigavel onde fosse possivel automatizar
as principais etapas da andlise, como o processo de modelagem e a recuperacio dos da-
dos de ocorréncia de espécies. A automacdo e estruturacdo dos processos do Model-R
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influenciam diretamente em seu desempenho, uma vez que estdo ligados as fases de pro-
cessamento e andlise de resultados gerados pela modelagem. Outro diferencial é a solugao
de integrar todas as ferramentas necessarias ao processo de modelagem no proprio fra-
mework, para que sejam realizadas todas as etapas essenciais, desde a limpeza de dados
bem como a modelagem propriamente dita. Solugdes como estas acrescentam mais pre-
cisdo e velocidade a ferramenta tornando-a mais eficiente de modo geral. Atualmente, o
Model-R conta com sete algoritmos de modelagem como BIOCLIM, distancia Mahala-
nobis, Maxent, GLM, RandomForest, SVM e DOMAIN. A aplicacdo também conta com
diversas fungdes para modelagem de nicho ecoldgico, tal como fung¢des para recuperagao
de registros de ocorréncias de espécies. Devido a sua flexibilidade de uso, Model-R pode
ser explorado via sua plataforma web bem como em linha de comando.

Na versdo mais atualizada da ferramenta foi empregada técnicas de paralelismo
tradicionais. Como a aplicacdao de uma funcao sobre os elementos de uma lista de forma
paralela, com o intuito de melhorar o desempenho. Para isto, foi utilizado o pacote Snow-
fall [Knaus 2010] e foram feitas alteracOes para que fosse empregado o paralelismo por
espécie, ou seja, a andlise € particionada de acordo com a quantidade de espécies. Vale
destacar também uma outra otimizacao ja implementada, a criacdo de func¢des separadas
referente a cada uma das etapas de andlise, deixando assim, todo c6digo mais modular
e abrindo oportunidades de aplicacdo de paralelismo, tal como o particionamento por al-
goritmo onde cada thread ou n6 fica responsdvel por executar exclusivamente um dos
algoritmos da plataforma.

3. Metodologia

Para o desenvolvimento do presente estudo tem-se como estratégia utili-
zar técnicas de paralelismo computacional através da plataforma Apache Spark
[Zaharia et al. 2016] usufruindo de sua API em linguagem R. O Spark nasceu como um
mecanismo unificado para processamento de dados distribuidos. A ferramenta possui um
modelo de programacdo semelhante as fungdes de Map e Reduce, porém expande esse
modelo com uma abstrac¢do para compartilhamento de dados chamada Resilient Distribu-
ted Datasets (RDDs). Para o desenvolvimento do cédigo foi proposto o uso dos pacotes
SparkR [Venkataraman et al. 2016] e Sparklyr', que fornecem suporte necessério para o
uso e integracao do Spark a linguagem R. Mesmo com o desempenho satisfatorio, € ne-
cessario que o Model-R esteja preparado para o futuro devido a crescente demanda por
maiores velocidades de processamento e ao constante aumento na quantidade dos dados
ecoldgicos. Outra questdo que deve ser levada em consideracao € a portabilidade da ferra-
menta para a arquitetura Big Data, visando escalabilidade em sistemas de processamento
mais simples que clusters tradicionais para computacao de alto desempenho (HPC).

Esse tipo de arquitetura é conhecida como Shared-Nothing. Em geral, clusters
para HPC usufruem de um sistema de arquivos compartilhado onde todos os nds conse-
guem acessd-lo. Este tipo de arquitetura, por sua vez, dispde de nds com suas proprias
unidades de armazenamento. Para processamento nesse tipo de plataforma, os dados sdao
distribuidos, processados e por fim agrupados para uma andlise final. A vantagem desse
tipo de arquitetura € o custo dos equipamentos, uma vez que clusters tradicionais neces-
sitam de sistemas e hardware mais sofisticado, enquanto clusters Big Data podem ser en-

Thttps://cran.r-project.org/web/packages/sparklyr/index.html
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xergados como um conjunto méaquinas comuns processando dados locais paralelamente.
A maioria das aplicagdes do tipo Big Data necessitaria combinar vdrios tipos de proces-
samentos diferentes, isso se deve a propria natureza desse tipo de dado que € diversificada
e ndo-estruturada. Desta forma, modelos como este poderiam introduzir complexidade e
gerar ineficiéncia por parte dos mecanismos de processamento especializado. Ferramen-
tas como o Spark e arquiteturas tipicas para processamento de dados Big Data também se
diferenciam em diversos aspectos em relacao aos tradicionais.

Para a implementac¢do da estrutura para modelagem de nichos presente no Model-
R de forma paralelizada foram levados em consideracdo algumas questdes como: a natu-
reza dos dados e também o plano de paralelismo a ser empregado. A principal limitagao
encontrada durante o estudo foi a questdo da prépria natureza diversificada dos dados ne-
cessarios a modelagem, que variam de arquivos de varidveis preditivas em formato Raster
Stack? até arquivos de ocorréncia em formato CSV. Para isto, foram criados diversos Data
Frames de acordo com a necessidade de cada etapa de processamento, convertendo e en-
capsulando os dados necessarios a analise no proprio Data Frame. Os Data Frame podem
ser compreendidos como uma cole¢do de dados distribuidos e organizados em formato de
tabular, sendo possivel armazenar dados de diversas naturezas. Em virtude desse for-
mato de dado ser nativo ao Spark, torna-se possivel realizar toda manipulacdo e anélise
necessdria via Spark, ganhando em performance. Foi possivel desenvolver versdes otimi-
zadas dos algoritmos BIOCLIM e SVM aplicando técnicas de paralelismo computacional
nas etapas de processamento de cada algoritmo.

3.1. BIOCLIM

O BIOCLIM ¢é um algoritmo classico de modelo de envelope climatico. Seu funci-
onamento se apoia no calculo da similaridade de uma localiza¢do, comparando os valores
das varidveis ambientais em qualquer localizacdo com uma distribuicdo percentual dos
valores em locais conhecidos de ocorréncia. Em especial, para o desenvolvimento dessa
versao do algoritmo foram utilizadas apenas consultas SQL via SparkR. Foi necessario
criar dois Data Frames, um referente ao arquivo de varidveis preditivas e outro, referente
ao arquivo de ocorréncias. Como o arquivo original de varidveis preditivas se encontra
em formato Raster Stack, ou seja, um arquivo com varias matrizes (layers), foi necesséario
converte-lo para um formato tabular para realiza¢do de consultas. Com isso, foi realizada
a concatenacao vertical de todas as matrizes, resultando em uma tnica matriz.

Uma das etapas do BIOCLIM ¢é mapear esses pontos geograficos (latitude, lon-
gitude) presentes no arquivo de ocorréncias nos valores das varidveis ambientais (linha,
coluna) das matrizes. A primeira consulta tem esse objetivo e retorna um Data Frame
contendo uma coluna com o nome das espécies e outras duas com os valores de linha e
coluna, referente aos indices das matrizes. A segunda consulta consome esse Data Frame
gerado e juntamente com os dados de ocorréncia gera um novo Data Frame, contendo o
nome das espécies e o valor das varidveis preditivas em todos os layers. Por fim, € gerado
o envelope contendo os valores de mdximo e minimo das varidveis ambientais para cada
espécie.

Zhttps://www.rdocumentation.org/packages/raster/versions/2.6-7/topics/stack
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3.2. SVM

O Suporting Vector Machine (SVM) € um método de aprendizagem de maquina
capaz de analisar e reconhecer padroes em dados e, nesse caso, foi usado para a
classificacdo. Para desenvolver essa versdo do algoritmo foi utilizada a versdo parale-
lizada do SVM disponivel no Spark, derivada da biblioteca MLIib [Meng et al. 2016].
Inicialmente € criado um Data Frame contendo todos os dados de ocorréncia das espécies,
em seguida, € acrescentada uma coluna referente a presenca da espécie no determinado
ponto. Essa coluna foi completamente preenchida com “Yes”. Depois é gerado um se-
gundo Data Frame, de tamanho ajustdvel, contendo pontos de ocorréncia gerados alea-
toriamente e com a coluna de presenca completamente preenchida com “No”. Esse se-
gundo Data Frame € essencial a classificacdo devido ao SVM linear necessitar de dados
de auséncia também. Por fim, esse Data Frame é concatenado verticalmente ao primeiro
gerando uma matriz Unica.

Para executar o SVM, uma parte dos dados € separada para treino e o restante para
teste. O modelo € criado usando os dados de treino e a classificacdo € feita utilizando a
coluna de presenca em relacao a cada espécie. A fim de testar a precisdo da classificagio,
¢ realizada a predicao do modelo com os dados de teste. Finalmente é criada a matriz
de confusdo com base no resultado da predicao em relacdo a coluna presenca dos dados
de teste, para visualizar o nimero total de acertos, falsos positivos e falsos negativos.
Visando uma anélise mais detalhada, foram desenvolvidas 3 consultas SQL para visualizar
individualmente o nimero de acertos, falsos positivos e falsos negativos de cada espécie.

4. Resultados e Discussao

A capacidade de desempenho e escalabilidade do Apache Spark € promissora e
pode ser comprovada durante o estudo. Os testes de desempenho iniciais foram reali-
zados sobre as consultas SQL presentes na versdo do BIOCLIM desenvolvido. Em um
primeiro momento, as consultas foram executadas com suporte no Spark e em seguida
de forma procedural utilizando a biblioteca sqldf>. O cluster Buriti utilizado durante a
andlise, estd localizado no Laboratério Nacional de Computagdo Cientifica e conta com
23 processadores AMD Opteron(TM) 6238 de 2.6GHz com 12 cores e também 75 Gi-
gabytes de memoria RAM.

A primeira consulta, que tem por objetivo mapear os valores das coordenadas em
indices, consumiu um Data Frame de 69 Kilobytes referente ao arquivo de ocorréncias
e levou 77 milissegundos para ser carregado em uma RDD. A consulta com suporte no
Spark levou 2 segundos para ser totalmente processada enquanto a de modo procedural
levou 0,09 segundos. A segunda consulta, referente a criacao do Data Frame contendo o
nome das espécies e os valores das varidveis ambientais, consumiu o Data Frame de 16
Kilobytes resultante da primeira consulta SQL e também o Data Frame de 16 Megabytes
referente ao arquivo de varidveis preditoras, que levou 0,9 segundos para ser carregado
em uma RDD. Esta segunda consulta levou 3 minutos para ser totalmente processada
enquanto a de modo procedural levou 53,43 segundos.

O baixo desempenho nas consultas com suporte no Spark pode ser justificado de-
vido ao tamanho pequeno dos arquivos consumidos. Ferramentas como esta apresentam

3https://cran.r-project.org/web/packages/sqldf/README.html
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grande vantagem computacional quando processam grandes quantidades de dados, isto
ocorre devido ao tempo necessdrio para a distribuicdo e escrita dos dados em todas as
unidades de armazenamento de cada nd presente no cluster. Este fato pode ser compro-
vado nos testes realizados pela equipe de desenvolvimento do Spark, onde foi aplicada a
regressao logistica a 100 Gigabytes de dados. O Spark foi capaz de processar o calculo
em alguns segundos enquanto o Hadoop levou cerca de 2500 segundos.

O teste com SVM tinha por objetivo medir o desempenho como também a pre-
cisdo da classificacdo realizada. O estudo envolveu o arquivo de ocorréncias com 56
Kilobytes. Primeiramente foi criado um Data Frame de 61 pontos de auséncia gerados
aleatoriamente. O tamanho desse arquivo € referente a 10% do tamanho do arquivo de
ocorréncias. Ap0s concatenar os dois Data Frames, 20% foi separado para treino € o
restante para teste. Das 544 ocorréncias de teste, o modelo classificou corretamente no
total 500, gerou 44 falsos positivos e nao apresentou falsos negativos. Isso significa um
percentual de erro de apenas 8,08%. Dos quatro tipos de espécies presentes no arquivo de
ocorréncia, 0 modelo conseguiu classificar corretamente todas as ocorréncias referentes a
uma das espécies e as demais com taxas de erro inferiores a 17%.

5. Conclusoes

Com isso, avalia-se a possibilidade de implementacao de técnicas de paralelismo
as etapas de modelagem do Model-R. Assim estima-se tornar a ferramenta computaci-
onalmente superior em desempenho de forma a escalar melhor com conjunto de dados
maiores e também proporcionar a portabilidade para arquiteturas do tipo Big Data, nao
necessitando de sistemas de processamento paralelo com arquiteturas mais sofisticadas.
Como trabalho futuro visa-se a continuidade do estudo de forma a criar versdes otimiza-
das para todos os algoritmos presentes no Model-R.
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1 - Dados Gerais:
Titulo: Controle 6timo de vigas de Euler - Bernoulli

Bolsista: Monique Ribeiro da Costa.
Orientador: Jaime Edilberto Muioz Rivera.

Bolsista de Iniciagéo Cientifica- CNPq.
Periodo do desenvolvimento: 02/02/2018 a 25/07/2018

2 - Objetivos:

e Formular o problema de controle 6timo de uma viga no modelo de Euler
Bernoulli, onde minimiza-se um funcional quadratico que otimiza a
deformacgé&o de acordo com uma fungao objetivo;

e Proporcionar contato com a ferramenta de programacdo MALTLAB;

e Proporcionar contato com ttécnicas mateméaticas mais elaboradas.

3 - Introducéo:

Sabendo que muitas estruturas sdo construidas usando vigas, as quais
defletem ou distorcem por decorréncia do préprio peso ou de uma forca externa,
podendo ocasionar ruptura dependendo da intensidade da forca exercida ou pela
constituicdo de seu material. Simularemos las deformaciones y el cuadro de las
tensiones de la viga de cumprimento L usando o modelo de Euler Bernoulli. Este
modelo é baseado no seguinte principio:

“A posicao de equilibrio dos corpos elasticos é aquela que minimiza sua
energia potencial elastica.”

Usando este principio obtemos que a posicdo de equilibrio da viga
definida pelo grafico da funcdo u que é solucdo da seguinte equacdao:
au + Puyyxx = f 1)

Verificando a condi¢éo de contorno:

u(0) = uy(0) = 0,u(L) = uy(L) =0 (2)
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Sendo f a for¢a distribuida que esta atuando sobre a viga. Assim, a funcéo
u sera aquela cujo grafico define a posicéo de equilibrio da viga. Entdo para cada
f temos uma posicao de equilibrio u.

O problema de controle de vigas consiste em controlar a solucdo u da
equacao descrita em (1). Deve-se escolher a forga f de tal forma que a posicéo
de equilibrio esteja mais parecida com a funcéo objetivo Z,. Isto €, como deve
ser f de tal forma que u(x) — z4(x) seja 0 menor possivel. Aqui aparece um
problema de minimizacdo sobre o conjunto de todas as possiveis forcas
distribuidas que podem agir sobre a viga.

4 - Material e Métodos ou Metodologia:

Utilizamos os métodos dos espacos de Hilbert e de minimizacdo de
funcionais quadraticos sobre estes espacos. Estudamos o problema de controle
otimo da equacéo (1). O problema consiste em determinar a for¢a que deve ser
concentrada acima da viga de tal forma que a viga esteja proxima da nossa
funcdo obijetivo. O funcional custo sera dado por um funcional quadratico e as
forcas atuantes sobre a viga serdo os controles.

O problema tende a encontrar o controle étimo que minimiza o funcional
custo, e a caracteriza-lo de tal forma que seja possivel calcular numericamente,
para isto precisa-se encontrar o sistema de otimalidade que consiste na equacao
de estado e a equacao do sistema adjunto.

A solucdao numérica do problema foi desenvolvida usando o método dos
elementos finitos baseados nas diferencas centrais, método a qual aproxima-se
a derivada de uma funcao pela sua diferenca.

5 - Resultados e Discussao:

Caracterizamos o controle 6timo através do sistema de otimalidade que
consiste na equacéo de estado e a equagao do sistema adjunto, calculamos a
solugcdo numéricamente, utilizando o método de diferencas finitas baseadas nas
diferencas centrais, resolvimos assim o sistema discreto computacionalmente,
utiizando o método de eliminagdo de Gauss, em um programa feito em
MATLAB®, obtendo desta forma os valores numéricos da deformacéo da viga
em cada ponto da discretizacdo dela. Utilizando a plataforma grafica do
MATLAB® para simular as deformagdes
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6 - Conclusoes:

1) Deduzimos o modelo da viga de Euler Bernoulli usando argumentos fisicos
da teoria de elasticidade;

2) Calculamos solucg@es aproximadas do modelo de Euler Bernoulli usando
diferencas finitas;

3) Definimos o problema de controle 6timo para vigas unidimensionais onde
tentamos controlar através de um funcional quadrado a deformacéo de viga;

4) Concluimos que para funcionais devidamente “coercivos" o problema de
controle 6timo possui existéncia e unicidade;

5) O problema numérico resultado da caracterizacdo do problema de controle da
viga de Euler Bernoulli € bem complexo devido o sistema ser de quarta ordem,
dificultando muito as aproximacfes numéricas, criando matrizes de grande
porte quando consideramos mais nds no intervalo. Estamos estudando a
possibilidade de substituir o modelo de Euler-Bernoulli pelo modelo de vigas
de Timoshenko.
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Avaliacao de Métodos de Aprendizado em Aplicacdes de Saude
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I — Objetivos

Este trabalho de iniciagdo cientifica tem como objetivo comparar as diferentes técnicas de aprendizado
aplicadas a problemas ligados a predi¢do, em particular considerando dados de satide, no contexto da
cooperacdo LNCC-DEXL / FIOCRUZ-ICICT, e identificar caracteristicas dos métodos que melhor se
adéquem ao problema.

IT — Introdugao

A busca pela capacidade de analisar um grande volume de dados por meio de métodos estatisticos e o
uso de uma variedade de algoritmos para encontrar padrdes nos dados, mostra que, com base nesses
padroes, é possivel realizar predicoes.

Uma area em que predicdes sdo bem vindas é a saude. Atualmente, um grande numero de dados
encontra-se disponivel e que pode ser usado em um processo de predigdo.

Neste contexto, este trabalho, em uma primeira fase, utilizou dados associados a mortalidade infantil no
subconjunto dos municipios brasileiros. Em particular utilizou-se como alvo do modelo de predigdo o
atributo que identifica o niimero de criangas indo a ébito em até 5 anos.

Iniciamos o projeto estudando a técnica de aprendizado supervisionado baseado em arvore de decisao.
Como processo de aprendizado, a técnica requer uma passagem pela etapa de treinamento, onde um
modelo na forma de arvore de decisdo é construido, seguido por um processo de predicao em que um
dado ndo visto no processo de treinamento é fornecido como entrada para o processo de predicdo com
o modelo criado. O resultado espelha-se em um dos grupos de classificacdo que mais se coincide com
os valores do dado de entrada.

Na continuacdo deste trabalho, pretendemos avaliar a técnica de arvores de decisdo sobre os dados de
saude do DATASUS sobre Hospitalizacdes, com o objetivo de predizer o estado final do paciente
quando der entrada em uma internacao.

IIT — Material e Métodos ou Metodologia
Esse trabalho considerou dados de municipios relacionados a mortalidade infantil, tendo como tarefas:

a) aprendizado da linguagem Python com o foco voltado para as bibliotecas Pandas e Scikit-learn de
aprendizado de maquina;

b) obtencao dos dados e identificacdo das fatias de treinamento e teste;
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c) estudo das técnicas de aprendizado e dos algoritmos disponiveis para Python (scikit-learn),
considerando as arvores de decisdo;

d) preparo dos dados segundo as técnicas empregadas;
e) realizacdo de treinamento e teste para as técnicas selecionadas;

f) apresentacdo do estado de desenvolvimento do trabalho para o grupo DEXL Lab.

IV — Resultados e Discussao

Neste trabalho foi usado o algoritmo de Arvore de Decisdo em Python com Scikit-learning tendo como
base dados relacionados a saide de 5565 municipios brasileiros.

Teve como objetivo retornar uma arvore de boa precisdo que determinaria as causas de uma alta taxa
de mortalidade infantil até os 5 anos.

Uma funcdo foi criada para determinar os valores da mortalidade infantil organizados em faixas de
niveis alto, médio e baixo.

O Dataset de 46 colunas foi dividido em 42 colunas para treinamento e 1 para teste e foi possivel
retornar a matriz de confusdo que teve a precisdo aproximada de 0.99 para valores considerados altos,
0.80 para valores médios e 0.95 para valores baixos.

Como se pode ver abaixo, dos 384 valores determinados como altos, o algoritmo identificou 361 de
forma correta, dos 371 valores médios, ele retornou 354 corretamente, enquanto que dos 358 de valores
baixos, ele acertou 291.

[[361 0 23]
[ 0 291 67]
[ 3 14 354]]

Valor Predito alto baixo medio All

Valor Real

alto 361 0 23 384
baixo 0 291 67 358
medio 3 14 354 371
All 364 305 444 1113

Foi possivel assim chegar ao que era pretendido inicialmente, compreendendo a importancia da
identificacdo dos dados a serem separados e tendo como resultado uma boa precisao.

V — Conclusao
Nesta fase inicial foi possivel criar um modelo de aprendizado baseado na técnica de Arvore de

Decisdo para classificacdo de atributos ligados a Mortalidade Infantil capaz de classificar novas
entradas como com caracteristicas de mortalidade: alta, média ou baixa.
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Temos como objetivo futuro, aprimorar os estudos e fazer a andlise de dados para satde onde se
buscard fazer a predicao relacionada a dados de Hospitalizacdao, determinando caracteristicas que
possam levar a alta de um paciente ou ao 6bito do mesmo.

VI — Referéncias Bibliograficas

Thomas G. Dietterich, Ensemble Methods in Machine Learning, ISBN: 3-540-67704-6, Springer-
Verlag London, UK, 2000
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1- Objetivos

O objetivo do projeto que vem sendo desenvolviduosiste em analisar o trafego viario
utilizando modelos microscépicos, baseados em AatdsnCelulares (AC), considerando, em
todas as analises, a influéncia de diversas paditde aceleracdo e desaceleracdo, que € o que
diferencia o presente trabalho.

Em uma das vertentes do projeto, o tradicional heopimbabilistico de AC proposto por
Nagel e Schreckenberg [1], chamado modelo NaSch,nfodificado para possibilitar a
consideracgdo de diversas politicas ao dirigir, @dnclusdo de diferentes possibilidades de valores
de aceleracdo/desaceleracdo a cada instante deo.tdd@ analise aqui considerada, essa
modificacdo consiste em utilizar uma discretizagéos refinada do que a proposta usualmente
para o modelo NaSch e uma Funcédo de Densidadeottaliliidade (FDP) ndo uniforme. A FDP
Beta foi utilizada para definir essas diferentesitipas de aceleracdo e desaceleracdo. Essas
politicas variam de uma aceleragdo mais cautetpgatem a tendéncia de acelerar/desacelerar
mais suavemente, a uma mais agressiva, que aeetl¥aacelera mais bruscamente, e sdo dadas
pelas diferentes médias da FDP utilizada. Resudtatizssa abordagem, com a participagdo de
orientados PIBIC/LNCC, tém sido apresentados ergressos e periodicos [2-4].

O presente relatério, que descreve as atividadeiadas em Abril do presente ano, tem o
objetivo de avaliar a influéncia de diferentes ditizacbes da via nos resultados obtidos, bem
como analisar a influéncia da variancia da FDPeimigao dessas politicas.

2- Introducéo

Minimizar os grandes engarrafamentos, que aumeatarada dia nos grande centros e
arredores, é um dos fatores importantes nos did®j@equando se pensa em qualidade de vida,
reducdo dcstresse da poluicdo sonora e do ar. Embora um congestiento possa ser causado
por um acidente, um gargalo ou motoristas simplegmenudando de faixas em estradas
movimentadas, muitas das vezes ele tem origemrmaaf@omo 0s motoristas reagem nas diversas
situacdes do trafego.

Pesquisadores da area, como Dr. J. Laval [5], quéuz uma pesquisa sobre motoristas
agressivos e timidos, afirma que os motoristassay@s, que dirigem muito rdpido e muito perto
do veiculo a frente, ou motoristas timidos, queatai uma lacuna muito grande entre veiculos,
enviam uma "onda de desaceleracdo” para tras, godemar a grandes engarrafamentos que
impedem o trafego. Afirma ainda que a caractedsstop and g além de causar incomodo e
stressaos motoristas, também aumenta o consumo de ctindes as emissdes de gas, e impde
riscos a seguranca nas vias [6]. No entanto, oxlo®gropostos na literatura tém tratado essa
guestdo apenas limitando a velocidade maxima dil par no maximo, tratando de uma forma
diferenciada a distancia entre veiculos.

Nesse trabalho, apresentamos um estudo que veno sEseénvolvido propondo uma
modificacdo no modelo NaSch que possibilite a TEacado de diferentes valores de tendéncias
de aceleracdo, dependendo do perfil do motoristaa Bso, foi utilizada uma discretizagdo mais
refinada do que a proposta para o modelo NaSclcivadl, e uma Funcdo de Densidade de
Probabilidade (FDP) ndo uniforme, a FDP Beta, gastrever o quanto cada motorista gostaria de
acelerar/desacelerar. Tal funcéo possui parame&r@ntrada que geram resultados com diferentes
médias, que definem esses diferentes perfis deracéb.

A influéncia desses diferentes perfis na dindAmidluko viario, bem como na existéncia
de situacdes perigosas na via que podem condazidantes sdo resultados ja obtidos pelo grupo
de pesquisa [2-4]. No entanto, a importancia dardtizacdo da via e das diferentes FDP’s Beta
com a mesma média, e diferentes variancias, € abaltro ainda nédo realizado, que € no que
estamos trabalhando no momento.
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3- Material e Métodos ou Metodologia

3.1Metodologia

Iniciei minha participacdo no grupo de pesquisaabmil do presente ano, com projeto ja
em andamento. Entdo, nessa fase inicial, pre@s&onhecimento do problema considerado e da
técnica utilizada, e definir o tipo de trabalhceaigicialmente desenvolvido para colaborar com os
novos resultados do projeto. Para isso foi utiBzadeguinte metodologia:

(2) Inicialmente comecei estudando a bibliografia reendada, entre elas a tese de Doutorado

de M.P. Zamith [7], que faz, em seus capitulosiais¢c uma excelente descricdo do

problema e também da modelagem microscoépica, pkmtinente a baseada em Autbmatos

Celulares. Também foram lidos os trabalhos que s€ndo desenvolvidos pelo grupo de

pesquisa [2,4], particularmente aqueles que ténicqmacdo de bolsistas de Iniciacdo

Cientifica;

(2) Para ter conhecimento do funcionamento da técnitlizada, rodei o programa
desenvolvido pelo grupo de pesquisa, com o algordmNaSch original, variando alguns
parametros de entrada para testar seu funcionamemiando condic¢des iniciais, tamanho
da via e diferentes probabilidades de aceleracdadeééeracdo dadas pelo modelo original;

(3) A seguir, avaliamos qual contribuicdo poderia satadpor alguém que esta iniciando sua
participacdo e decidimos que isso se daria emdréntes:

(2) Um estudo para avaliar a influéncia da discretiaata via nos resultados alcangados,
gue € uma analise ndo usual nessa técnica;

(b) Avaliar a influéncia que as diferentes variancias BDP’s utilizadas tém na definicdo
dessas politicas de aceleracdo. Essas difereritsgsosédo dadas por diferentes curvas
da FDP Beta, com diferentes médias, diretamendeiogladas a discretizacdo utilizada
e ao perfil adotado.

3.2 Modelo

(i) O modelo NaSch

O modelo NaSch [1] foi o primeiro e mais conheamnodelo probabilistico de AC. Nesse
modelo, em sua proposta tradicional, a via é ureédsional, discretizada em células, onde cada
célula ou é ocupada por um veiculo ou estd vaada@eiculo ocupa uma célula, normalmente
considerada con¥,5m e o tempo também € discretizado, sendo cadantest@de tempot
consideradd segundoCada veiculo ocupa a posigaao instante de tempo t, ou seja, posk@o
t) e velocidade dada p#fi, t). A distancia entre um veiculo e outro, dada pélmero de células
vazias na frente de cada veiculo, é definida cdfnot) = x(i+1,t) - x(i,t) - L(i), sendoL(i) o
namero de células ocupadas por um veicubpue no modelo tradiciondl(i) = 1 para todos os
veiculosi. O algoritmo consiste em um conjunto de quatroaggaplicadas paralelamente a todos
os veiculos, a cada segundo.

Algoritmo 1

(1) Aceleracao: v(i,t+1) = min[v(i,t) + A, M

(2) Desaceleragédo:  v(i,t+1) = min[v(i,t+1), d()jt

(3) Desaceleracdo:  v(i,t+1) = max|v(i,t+1) — A, Okcom uma probabilidade p.

(4) Movimento: x(i,t+1) = x(i,t) + v(i,t+1)

sendoVnax & velocidade maxima da vid = 1 a aceleragdo dos veiculospeque modela a
incerteza no comportamento dos motoristas, a piiodedie do motorista ndo querer acelerar, ou
desacelerar, dependendo da situagdo. Assim, o mddebch consegue simular a ocorréncia
espontanea de congestionamentos, a relacdo emte dl densidade e as zonas de fluxo livre,
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congestionado mas nado representa bem a transigie essas, definida como regido de
metaestabilidade. Apesar disso, ele € utilizadm frequéncia, para avaliar as diversas situacdes e
diferentes topologias das vias.

(i) O modelo NaSch modificado:

No modelo NaSch originalA = 1 e cada veiculo acelera ou desacelarals?, o que
corresponde &,5mk2, que é um valor alto para dados reais. Para gifierentes politicas de
aceleracao, dividimos a célula ddmdo NaSch em células menores, para que seja pogsive
cada motorista acelere, caso permitido, de difesefdrmas. Assim, o valor da variave] no
Algoritmo 1, é probabilistico e € definido, para cada motarigiela FDP Beta, com diferentes
médias. Essa FDP gera um valorod® <o < 1), que € utilizada para calcular a nova aceferA
=int [ (1-a) Anay, Onde int € uma funcdo que retorna o inteiro mais proximssi, o parametro
p designa se o motorista vai acelerar ou na.cemo ele ira acelerar: mais suavemente ou mais
bruscamente. A FDP Beta utilizada € definida como :

,B(a,b) _ ['(a+b)

a—-1 _ b—-1
for © A=)

onde0 <x <lel(n+ 1) =n! num inteiro positivo. Dados os parameteos b, resulta uma
funcdop(a,b). Para a geracao desses valores utiliza-se a BedeiRejeicdo do Método de Monte
Carlo. O valor da coordenada o valor dei. Valores dex pertos dé produzem acelera¢des mais
proximas deAna, enquanto valores mais proximod aroduzem aceleracdes proximasOdé@ara

cada par de vala e b, podemos calcular a médiai= —. Ent&o, podemos relacionar cada perfi

de aceleracdo a um par de parametos b, onde o valor médio determina a tendéncia de
aceleracao de um perfil. Para exemplificar, seadori discretizada em células ti m é possivel
modelar o motorista que tende a acelerar/desacetaia suavemente, com médiaAle 1, até o
que tende a acelerar/desacelerar mais bruscanoemtemédia deA = 4. E quandoA é sempre
igual a5 temos o modelo NaSch, com um veiculo ocupdndélulas.

4- Resultados e discussdo

Resultados para as principais grandezas (fluxosidade, velocidade média) ja foram
apresentados em trabalhos anteriores, mostrandoparténcia de se considerar as diferentes
politicas de aceleracdo. Para exemplificar, aptasers na Figurd resultados do modelo NaSch
modificado quando dividimos a célula do modelo Na@: = 7,5 m) em5 células. Assim] célula
tem 1,5m. Cada veiculo ocupacélulas e a velocidade maxima da pisté.g = 25cels/s = 135
km/h para poder comparar com resultados do modelo IN&&dicional Ay.x = 5celsk? e a nova
aceleracao por unidade de tempo pode obter valier®sa 5. Utilizamos p = 30% como usual.
Para essa discretizacao, definimos as seguintégaslde aceleracdo/desaceleracgéo:

(1) Agressiva:  (10,30)— Acel. média/s = 4

(2) Intermediaria 1:5(20,28)— Acel. média/s = 3

(3) Intermediaria 11;5(28,20)— Acel. média/s = 2

(4) Cautelosa: £(30,10)— Acel. média/s = 1

94



B
o

2000 ¢ [
Masch NaSch

Agressivo
Intermediario |
Intermediario 11
Cauteloso

Agressivo
Intermediario |
Intermedirio |1
Cauteloso

]
=1

1600 ool

o
o

1200

@
=]

60 -
800

Fluxo (veiculos por hora)
Velocidade Média (km/h)

40

400 +
20 +

0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
Densidade Densidade

() (b)
Figura 1: Diagramas (a) fluxo-densidade; (b) velade-densidade [2]

Esses resultados, e os outros desse relatorion foldidos para uma pista circular, de
15km, durante 15000 segundos. Sao feitas simulacdes para densidadiesl% até 90% com
incrementos d@,5, sendg a porcentagem de células ocupadas da pista. Bdaadensidade, sdo
distribuidos veiculos aleatoriamente pela pista,aderdo com a densidade, com velocidade
v(i,0)=0. Para eliminar efeitos transientes, sdo descatartpl0000 primeiros segundos e
considerados os proximé9§00segundos.

4.1 Mantendo a média e alterando a variancia

Para analisar a influéncia da variancia da FDP ,Betarepresentacdo das politicas de
aceleracdo, foram comparados resultados com a mesda e diferentes variancias, para cada
perfil definido pela discretizacdo com célulaslge m =C /5, onde a variancia para a FDP Beta,
com parametroa eb, é dada poVar = ab/[(a + b + 1)(a + b)?]

Para exemplificar apresentamos, na Figura 2, orahiag fundamental (fluxo-densidade)
para as politicas de aceleracao:
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= var? =000 —— Var? =0.00893
— 1600 : Var2 = 0.00893 T 1400 -
= Y = ) S i, var3 =0.02083
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s o 1000 -
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3 = .
400 L 00 n_\
200 200 .
0 20 40 60 80 100 o 20 40 60 8D 100
Densidade Densidade
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Figura 2: Diagramas fluxo-densidade — influénciavdaancia para politica de aceleracdo (a)
agressiva; (b) cautelosa

(i) Agressiva:

B(10,30) — Varl = 0.00457; B(5,15}» VarP£80893; B(2,6) —»Var3 =0.02083.
(i) Cautelosa:

B(30,10) — Varl = 0.00457; B(15,5» VarD.00893; B(6,2) —»ar3 =0.02083.

95



Pelos resultados obtidos, nos graficos apresentadosoutros obtidos na pesquisa, observa-se que
a variancia influencia mais, quanto menor for a iméth aceleracdo a cada intervalo de tempo.

Com isso, a maior influencia se da para politicassncautelosas de aceleragdo/desaceleracéo.
Nesse caso, continuamos a avaliar a influéncialfa messes resultados e a melhor forma para
considera-los nas situacbes ja analisadas antemben como na probabilidade de situactes

perigosas que podem conduzir a acidentes nas vias.

4.2 A influéncia da discretizacao da via

Para analisar a influéncia de diferentes discrgliea da via nos resultados consideramos,
como referéncia, o tamanho da célula do tradiciamadlelo NaSch@ =7,5m). Foram realizadas
simulacdes para discretizacfesQl8, C/10 e C/1® Vinax = 135km/h para todas as discretizacfes
(Figura 3).
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Figura 3: Diagramas fluxo-densidade — influéncia discretizacdo da via para politica de
aceleracao (a) agressiva; (b) cautelosa.

Também neste caso ha uma maior influéncia quandtiliga uma politica mais cautelosa
de aceleracéo. Para melhor entendimento apresesitaad-igura 4, o diagrama fluxo-densidade
para o perfil mais cauteloso, mostrando, para eaflar da densidade, o valor médio do fluxo.
Nessa figura também foi incluida a discretiza€#®0. Podemos observajue os resultados vao
convergindo para uma mesma relacdo fluxo-densidadedo a discretizacdo da via vai sendo
refinada, mostrando uma convergéncia nos resultados
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Figura 4: Diagrama fluxo-densidade — influéncia diacretizacdo da via para a politica de
aceleracao cautelosa (fluxo médio).
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5- Conclusdes

Este trabalho utiliza um modelo de NaSch modificagoe permite que sejam definidas
diferentes politicas de aceleracdo/desaceleragidficdu-se que essas diferentes politicas afetam
a dindmica do trafego e devem ser consideradasiqusnquer fazer uma anéalise mais precisa para
simular o trafego real. Verifica-se também que egdo de fluxo livre, politicas de dire¢cdo mais
cautelosas conduzem a velocidades médias da vaernal situacao se inverte quando comeca a
haver interacdo entre veiculos, uma vez que os caaitelosos demoram a retomar a velocidade
cada vez que precisam diminuir sua velocidade devidlgum obstéaculo, por exemplo, um veiculo
mais lento a sua frente.

Em relagdo a variancia, resultados iniciais mostrpre elas afetam progressivamente o0s
resultados, e isso ndo se da de forma uniformetpdos os perfis. Os resultados até o momento
encontrados mostram que ela influencia mais negyerfis que representam uma politica mais
cautelosa ao acelerar/desacelerar. [Esse estude téevcontinuidade para se ter melhor
entendimento desse funcionamento, e avaliar a fomaia conveniente para representar as diversas
politicas de aceleracéo e sua influéncia em toslagwacoes ja analisadas.

Os resultados que avaliam a influéncia da dis@efia da via mostram que todos eles
convergem para uma mesma relacédo de fluxo-densidadaora essa aparente convergéncia seja
mais lenta para perfis mais cautelosos.

Além disso, os resultados confirmam a importaneased modelar, em todas as situacfes, a
influéncia das diferentes politicas de aceleragdmadelagem do trafego viério, um dos principais
objetivos do presente trabalho.

Bibliografia

1. Nagel, K., Schreckenberg, M.: A cellular automatandel for freeway traffic. Journal de
physique | 2(12), 2221-2229 (1992).

2. Zamith, M, Leal-Toledo, R. C. P., Clua, E., Tole#o M., e Magalhes, G. V.:A new stochastic
cellular automata model for traffic flow simulatiovith drivers behavior prediction. Journal of
computational science 9, pp. 51-56 (2015).

3. Leal-ToledgR. C. P., Magalhdes, G.V. P., Miranda, |., ToldgoM., Traffic Flow Simulation
Under the Influence of Different Acceleration P@ Intl Conf. Scientific Computing (
CSC'17), pp 90-94 (2017)

4. 1. M. Almeida , R. C. P. Leal-Toledo, E. M. ToledD, C. Cacau, e G. V. P. Magalhaes,

Drivers’ behavior effects in the occurrence of demogs situations which may lead to

accidents, aceito para ser apresentadd'n&&rkshop on Traffic and Cellular Automata (a ser

publicado Lecture Note in Computer Science), 2018.

Disponivel em: < http://trafficlab.ce.gatech.edule66 > Acesso em 18/07/2018.

6. Disponivel em <https://www.telegraph.co.uk/new®sce/science-news/8011029/Aggressive -
and-timid-drivers-cause-traffic-jams-scientistsediger.html> Acesso em 18/07/2018.

7. Zamith, M.P., Um Modelo de Autdmato Celular Aplioaab Trafego Viario com Mltiplos Perfis de
Condutores, Tese Doutorado, Pés-Graduacéo em Gapappinstituto de Computacao-UFF.

8. Casella, G.; Robert, C. P.; Wells, M.Generalized Accept-Reject sampling scheiresures
Notes — Monograph Series, pp. 342—-347 (2004).

o

97



1. Dados gerais

TITULO: METODOS NUMERICOS PARA O ESCOAMENTOS
BIFASICO EM MEIOS POROSOS HETEROGENEOS EM
AMBIENTES COMPUTACIONAIS DE ARQUITETURA de
Memoria HIBRIDA.

Bolsista: Weber Guilherme Dias Ribeiro
Orientadora: Carla Osthoff Barros

Co-orientador: Frederico Luis Cabral

Programa Institucional de Bolsas de Iniciacdo Cientifica — PIBIC

Esse relatdrio cobre as atividades realizadas no periodo de 10 de Maio de 2018 a 20 de
julho de 2018

2. Objetivos

O objetivo do presente trabalho é desenvolver conhecimento na area de processamento
de alto desempenho para avaliar e otimizar uma aplicacdo de computacdo cientifica em
maquinas de arquitetura paralela hibrida, com o auxilio das ferramentas de anélise de
codigo.

3. Introducéo

A proposta desse projeto de iniciacdo cientifica é dar continuidade ao projeto de
otimizagio do codigo “METODOS NUMERICOS PARA O ESCOAMENTO
BIFASICO EM MEIOS POROSOS HETEROGENEOS”, desenvolvido pelo grupo de
pesquisa em Oleo e Gas do LNCC, em ambientes computacionais de arquitetura
composta por processadores multicores interligados em um ambiente de memoria
distribuida.

Alguns pré-requisitos de conhecimentos sdo necessarios antes do desenvolvimento da
paralelizacdo em um ambiente multicore, multiplos nds de processamento e ferramentas
de analise de desempenho, Vtune Amplifier, Intel Advisor e Intel Trace Analyser and
Collector, sejam utilizadas.

Até o momento as atividades desenvolvidas tratam do estudo sobre elementos
fundamentais que séo a base do trabalho, portanto foram estudados e trabalhados temas

98



COMO os conceitos, basicos e avancados, das arquiteturas multicore e de processamento
massivamente paralelo utilizando a arquitetura Intel haswell/broadwell/skylake.

Na secéo 5, Resultados e Discussdo, serdo apresentados os estudos informacdes extraidas
sobre os temas: pipeline, superscalar, arquiteturas Pentium 4 e Knights Corner.

4. Material e Métodos ou Metodologia

Para essa etapa inicial do projeto de pesquisa, 0 material e a metodologia ficaram restritos
ao estudo de livros e artigos. Foram selecionados capitulos especificos dentro de livros
didaticos comumente utilizados em disciplinas relacionadas a arquitetura e a organizagédo
de computadores, bem como artigos que se relacionam parcial ou totalmente com o
contetdo que foi estudado nessa etapa ainda primitiva do projeto.

Foram realizadas sinteses acerca de todo o material estudado, com o objetivo de eficiéncia
didatica e consulta furutas.

Os livros e artigos utilizados para esses estudos iniciais foram escolhidos com base na
sua correlacdo direta ou suficientemente parcial com o tema, e, também, no caso dos
livros, por sua linguagem didatica que fornece um entendimento mais genérico do tema.

Todos material utilizado, livros e artigos, estdo citados na secdo 7, referéncias
bibliogréficas.

5. Resultados e Discussao

O passo inicial dos estudos foi entender os conceitos e posteriormente o funcionamento
de uma pipeline e em seguida de uma arquitetura superescalar.

Referente a pipeline, alguns conceitos destacam-se por possuir correlacdo direta com a
proposta do trabalho, como por exemplo as no¢oes de speedup com base na conclusao de
instruc@es por ciclo de relégio(sempre dependendo da quantidade de estagios da pipeline)
e a questdo dos pipeline hazards, que impedem uma execucdo continua da pipeline,
reduzindo o speedup em relacdo a um processador sem qualquer tipo de estratégia de
paralelismo. Dentro os principais pipeline hazards estudados, os que receberam mais
atencdo foram os data hazards(quando ha conflito no acesso de um operando), e os control
hazards(causados por previsoes erradas acerca de branchs).

Como exemplo pratico, foi utilizada a pipeline do Intel 80486, que possui um tamanho
relativamente conveniente para fins didaticos. com apenas 5 estagios : fetch, decode 1,
decode 2, execute e write back.

Quanto ao tema de arquiteturas superescalares, foi dada atencdo especial a questdo do
paralelismo a nivel de instrucdo e as condigdes que impedem esse paralelismo, como
dependéncia de dados(Read after Write, Write after Read e Write after Write),

99



dependéncia de condicionais/saltos(ndo ha como prever se o programa ird executar o salto
ou ndo) e o conflito de recursos. Politicas de emissdo e conclusdo de instru¢Ges como in-
order issue/in-order completion, in-order issue/out-of-order completion, e out-of-order
issue/out-of-order completion, também foram objeto de ateng&o especial.

Apo6s a leitura desses temas iniciais, foi feito um breve estudo sobre a avaliacdo de
desempenho de uma CPU genérica, com o intuito de aprender a fazer uma estimativa
matematica do custo computacional de um conjunto de instrugdes, com o0 uso de
grandezas simples, como o numero de instrugdes, o tempo de ciclo e a quantidade de
ciclos gasto por um tipo de instrucéo especifica. Ainda nesse estudo, foi possivel aprender
a calcular taxas como MIPS(Million Instructions Per  Second), e
MFLOPS(MillionFloating-point Operations Per Second). Esse estudo foi concluido com
a deducdo dos calculos de desempenho gue envolvessem um sistema com uma hierarquia
de memoria, e como o tempo gasto para processar um fluxo de instrucdes pode variar de
acordo com a presenca de mdaltiplas caches e diferentes frequéncias de cache hit e cache
miss.

Antes de especificar um estudo sobre o Pentium 4 e o KNC, foi feito uma leitura na
organizacdo e funcionamento mais geral da arquitetura x86 da Intel. Esse estudo foi
dirigido aos pontos da arquitetura x86 que mais se relacionavam com os conceitos de
superescalar e pipeline. Analisar a classificacdo de registradores do tipo x86, bem como
suas respectivas funcdes foi 0 passo inicial para comecar a entender o basico dessa
arquitetura. De forma objetiva, é possivel separar os registradores x86 nas seguintes
classes: general(de propdsito geral), segment(que fazem referéncia a algum segmento de
memoria), flags(guardam condition codes e mode bits) e instruction pointer(armazena o
endereco da instrucdo atual), além dos registradores especificos da FPU, mais
precisamente, numeric(armazenam um ndmero em ponto flutuante), control(controlam
operacdes em ponto flutuante), status(refletem o status atual da FPU), e tag word(contém
bits que informam a natureza do valor armazenado em dado registrador do tipo numeric).
Em seguida foi feito um aprofundamento na constituicdo e funcionamento de duas classes
de registradores, um pouco mais complexos: os do tipo flag e do tipo control. A Gltima
parte desse olhar inicial para a arquitetura x86, foi focada em entender o processo basico
para se processar uma interrupcdo ou excecao nesse tipo de processador, bem como a
natureza desses processos e suas classificacoes.

O primeiro exemplo pratico tomado foi o0 Pentium 4. Novamente o foco do estudo estava
relacionado com o ciclo de instrugdes, mais precisamente, a parcela do ciclo de instrucées
que se da quase inteiramente no processador. As leituras tiverem como objetivo entender
com mais detalhes o esquema de funcionamento basico de um Pentium 4:

1) O processador faz fetch de instrugdes na ordem do programa

2)Cada instrucdo é entdo traduzida em uma ou mais instrugdo do tipo RISC, conhecidas
COmMo micro-instrugdes.

3)O processador executa essas micro-instru¢cdes numa arquitetura superescalar.

4)O processador entdo envia os resultados das micro-instrugdes para os registradores
envolvidos na instru¢do que compunha o fluxo original do programa.

Um ponto muito interessante e que vale a mencao, é que a pipeline do Pentium 4 possui
um tamanho consideravelmente grande: 20 estagios. Esse nimero pode ser ainda maior,
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devido ao fato de algumas micro-instrucGes precisarem de multiplos estagios de
execucao.

Foram estudados as partes mais relevantes desse processo geral descrito acima em 4
etapas, sdo eles:

Geracdo de micro-instrugdes: estagio em que uma unidade de fetch/decode busca
instrugdes presente no fluxo original do programa e as traduz em uma, duas, trés ou quatro
micro-instrucfes(nesse caso, instrucdes do tipo RISC, de 118bits), armazenadas numa
cache L1 denominada trace cache.

Ponteiro da proxima instrucdo da trace cache: lida com a selecdo da proxima instrucao da
trace cache, e possui um sistema de branch prediction particular, que envolve a utilizagdo
de consultas de histérico num buffer especial, denominado Branch Target Buffer, afim
de fazer previsdes baseadas em experiéncias anteriores com aquela mesma entrada.

Fetch na trace cache: a trace cache recebe as micro-instruc@es ja decodificadas e as
armazena de forma sequencial, nesse estagio, essas micro-instrugdes séo recuperadas de
forma sequéncial.

Drive : Esse € 0 quinto estagio da pipeline do Pentium 4, que entrega as instrugdes ja
decodificadas presentes na trace cache, para 0 médulo de renomeagéo/alocacao.

Alocacdo: Esse estagio aloca recursos necessarios para a execucdo. Tarefas de destaque
incluem a criacdo de entradas no reorder buffer(ROB) e na filas de micro-instrugdes para
o0 scheduler.

Renomeacao de registradores: estagio que remapea 0s 8 registradores de uso geral e 0s 8
registradores de ponto flutuante em um outro conjunto de 128 registradores fisicos.

Enfileiramento de micro-instrugdes: as micro-operagdes sao entdo enviadas a uma das
duas filas de espera possiveis, para aguardar espaco livre nos schedulers. Uma das filas é
destinada a opera¢des que envolvem acesso a memoria, e a outra a opera¢des que nao
acessam a memoria.

Escalonamento(scheduling) e Despacho(dispaching): aqui, cada um dos schedulers busca
na fila por micro-instrucdes que estejam preparadas para excucdo imediata(tenham seus
operandos prontos e com recursos requeridos disponiveis), e entdo as despacha para a
unidade de execugéo.

Ja o Knights Corner, € uma implementacdo especifica da arquitetura MIC(Many
Integrated Core), que comegou com o Larrabee em 2007, inicialmente projetada para ser
um produto com caracteristicas de GPU/HPC, mas logo em seguida reduzida somente a
HPC, e apelidado de Knights Ferry (KNF). Nesse contexto, 0 KNC surge como um
sucessor logico do KNF.

O KNC é um objeto de estudo interessante, uma vez que seus cores sdo baseados na
especificacdo P54C do Pentium original, obviamente com adesdo de funcionalidades e
estruturas, como o suporte 64 bits, melhorias no sistema de cache, um bus bidirecional
especial, e outras, afim de garantir um desempenho condizente com o contexto temporal
em que foi langado.
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6. Conclusao

Os estudos realizados sao pré-requisito e formam a base de conhecimentos necessarios
para o desenvolvimento tedrico sélido e servem de fundamentacao para continuacao no
campo tedrico, com a anélise e comparagdo de outras arquiteturas Intel.

Ignorar os estudos basicos e iniciais, visando uma iniciagdo mais rapida em temas mais
avancados, poderia tanto atrapalhar a compreensdo futura, bem como empobrecer
analises de resultados e conclusdes posteriores
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1 Objetivos

Este projeto tem como objetivo estudar e desenvolver novos métodos para visualizacao cientifica de
campos tensoriais, abordando a animacéo de fluidos. Além disso espera-se aplicar os conceitos de topologia
de campos tensoriais e métodos de reacao e difusio para iniciagdo de fluidos através da geragao de campos
tensoriais a partir de sketches (desenhos do usuério com ’rascunho’ do campo).

Outro objetivo é o estudo do método GVF (Gradient Vector Flow) [12], sua aplicacdo para geracdo
do campo tensorial a partir do sketch, e suas implicagoes na topologia do campo resultante, culminando
na elaboracdo de artigos cientificos descrevendo os resultados obtidos.

2 Introducao

Métodos para animacgdo de fluidos sdo geralmente dificeis de se lidar dada a natureza inerentemente
complexa da mecénica de fluidos. Atingir resultados satisfatorios mesmo relaxando algumas propriedades
fisicas é uma tarefa dificil. Nestas aplicacoes, a simulacao da dinamica de fluidos frequentemente recai
na necessidade de conter ou controlar o movimento do fluido (geralmente artificialmente) sem perder a
plausibilidade fisica. Assim, o fluido deve se comportar naturalmente, porém sem se mover de forma
completamente livre para atender as necessidades da animacao. Desta forma, o animador pode predefinir
um caminho pelo qual o fluido deva seguir ou definir uma regiao para concentra-lo, produzindo objetos
fluidos, por exemplo.

O trabalho de [10] foi um dos primeiros a abordar o problema de controle de fluidos, usando um
conjunto de imagens de frames definidos pelo usuario para guiar a simulagdo. Em [4], o fluido é controlado
através de uma funcao de distancia, que é usada para gerar uma for¢a externa. Enquanto esses trabalhos
focam o estado final do fluido, h4 os que buscam controléd-lo durante toda a simulacdo. A maioria
usa forgas externas para restringir caminhos pelo qual o fluido escoa. Em [2], uma for¢a de controle é
projetada de o campo de velocidade converge para o fluxo especificado. Outros métodos, como [6] e [§],
sdo baseados na deformacdo da malha da simulacdo. Interpolacdo de campos é outra alternativa, tendo
sido empregada em [7] de forma a gerar animagoes de fluidos incompressiveis.

Nesse projeto, temos o interesse em achar meios naturais de controlar fluidos, tanto em relagao ao
caminho, quanto ao estado final. Para isso, foram utilizados campos tensoriais como parte inerente do
meio. Foi empregada uma abordagem baseada em malha, na qual cada voxel contém nao apenas as
quantidades tipicas de fluido, mas também um tensor. A ideia principal é que os tensores em cada voxel
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deverdo desviar o fluido, alterando os vetores de velocidades. Essa abordagem apresentada em [3], usa
tensores simétricos semidefinidos de segunda ordem, geralmente associados as estimativas de covariancia,
frequentemente encontrados em trabalhos relacionados a tractografia [11]. O método é uma adaptagao de
[9], em que o tensor é inserido na formulagdo matemética de forma que ele altera localmente o momento
do fluido. Cada uma das etapas basicas da simulagdo (advecgéo, difusao e projecéo) foram alteradas para
levar em consideracao a influéncia do tensor, refletindo as equacoes adaptadas.

No periodo desse relatorio, desenvolvemos uma versao melhorada do método de projecao proposto
em [3], com normalizagdo adequada, de forma a evitar problemas numéricos encontrados em trabalhos
anteriores. Também foram propostas diretrizes para a criacao de campos tensoriais capazes de gerar
simulacoes de fluido controladas. Foi avaliado como diferentes parametros envolvidos na construcao dos
campos podem afetar o comportamento do fluido, provendo uma visao de como tensores planares podem
ser usados para conter o fluido e criar uma separacao entre a forma desejada e seus arredores.

Houve duas contribui¢oes nessa primeira etapa. Em primeiro lugar, foi proposta uma normalizagao
que torna factivel a projecao anisotropica de campos tensoriais. Em segundo lugar, é proposta a particao
de campos tensoriais em regides bem definidas, visando principalmente permitir o fluxo de fluido no
interior da regiao de interesse e inibir o fluxo na regiao externa.

3 DMaterial e Métodos ou Metodologia

Nessa etapa do projeto adaptamos o método proposto por [3] para simulagio estavel de fluidos usando
campo tensoriais definidos em malha regular. Uma grande vantagem deste método é sua estabilidade
numérica devido sua formulacao. Todos os métodos relatados a seguir foram implementados e aprimorados
pelo bolsista.

O tensor é um modulador local de momento para o fluido que se move ao longo do campo, modelado
pela seguinte equagao diferencial:

au j—
ot
em que u ¢é a velocidade e T, um tensor simétrico positivo de segunda ordem. Esta é uma equacao

Tu — u, (1)

diferencial homogénea com coeficientes constantes no tempo, ou seja OT /0t = 0. O campo tensorial B
é estacionario, isto é, ele ndo varia com o tempo. A ideia é acoplar essa EDP as equacoes de Navier-
Stokes de forma a reger o comportamento do fluido. H4 vérias formas de fazer tal combinagdo [3]. Para
animagcao, uma maneira direta é usa o seguinte sistema modificado de equagoes para descrever a dinamica
dos fluidos.

% =—(-V)u-1V+vV-(TVu) +f

% =Tu—u (puramente advectivo)

V-u=0 (2)
% =—(u-V)p+0V-(TVp)+s

u(0) = uy,

onde p é a densidade do fluido, f é o campo de forgas externo, v é a viscosidade, 6 é o coeficiente de
difusao e s um termo de fonte.

A equagdo (1) entra no modelo acima como uma equagdo puramente advectiva, trabalhando como
forte restricdo ao movimento do fluido. A Equacao (1) deve, considerando o campo tensorial associado,
restringir a movimentagdo do fluido ao longo de certos caminhos e defleti-lo em dire¢do a caminhos
desejados. Os tensores também afetam o termo difusivo das velocidades, ja que ele multiplica o gradiente
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da quantidade de fluido sendo difundida. Isso resulta em uma difusao nao mais isotrépica. Os termos de
viscosidade v e a difusao 6 afetam a norma do tensor T em seus respectivos termos.

Na equacao da densidade, foi adicionado o termo de fonte s, para inserir fluido no sistema. Ja que o
fluido que sair da regido controlada pelos tensores dificilmente retornara, propoe-se desenvolver campos
tensoriais que dissipem o momento do fluido nestas regides. Essa é uma alternativa plausivel ao fator de
dissipacao global geralmente utilizado por modelos de fluidos.

A advecgdo e a difusdo foram implementadas como descrito em [3]. A melhoria proposta estd no
passo de projecdo (apresentado a seguir) que visa tornar o campo de velocidades conservativo.

3.1 Meétodo proposto

A etapa de projecdo consiste na solucao de um sistema de Poisson que mantém o campo de velocidades
livre de divergente, um pré-requisito para a incompressibilidade do fluido. Mesmo que fumaga tenha
sido o fluido escolhido para todas as simulac¢Oes neste trabalho, pode-se considerar fumaca como um
fluido incompressivel obtendo resultados interessantes para a animagao [1]. Observamos que a projegao
original para regularizar a pressao acaba suavizando a influéncia dos tensores provida pela adveccao e pela
projecao. Deste modo, faz sentido que a pressao também esteja sujeita & influéncia do campo tensorial,
que neste projeto é interpretado como uma propriedade do meio. A solucdo do sistema de Poisson é mais
complexa, ji que uma nova restri¢do foi adicionada ao sistema, resultando na seguinte equacao:

1

v (TVp) = &

V-u, (3)

onde T é a versdo normalizada do tensor original. Uma vez que a etapa de projecao é apena um passo
para garantir a incompressibilidade, nao faz sentido ter nenhum tipo de ganho ou perda de momento. A
questao aqui é qual normalizacao utilizar para que o sistema convirja.

Qualquer tensor de segunda ordem semidefinido em R? (com autovalores A\; > Ay > A3 > 0) pode
ser decomposto em trés componentes basicos: 1) linear: A; > 0, A2 = A3 = 0,; 2) planar: A; > 0, Ay =
A1, A3 = 0,; 3) isotropico: A1 > 0,A3 = A2 = A;. Tensores lineares tendem a transportar o fluido em
uma tnica direcdo. E o tipo mais desafiador para resolver numericamente, ja que a troca de fluido
pode ocorrer apenas em uma linha reta. J& que dois de seus autovalores sao nulos, isso pode gerar
descontinuidades locais. Tensores planares tendem a transportar o fluido no plano gerado pelos seus
dois principais autovetores. Eles impoem restricoes muito menores na troca de fluido do que os tensores
lineares. No entanto, eles ainda apresentam um autovalor nulo que ainda pode gerar descontinuidades
locais. Note que autovalores menores que um inibem a troca de fluido através da diminui¢do do momento
do fluxo. Aqueles maiores que um tendem a aumentar as velocidades.

A criagdo de campos tensoriais deve levar em consideracdo todos esses aspectos para se obter o efeito
de fluxo desejado. Nessa primeira etapa do projeto, tem-se o interesse em utilizar apenas um campo de
tensores discretizado B = T, para a simulacdo do modelo dado pela Equacdo 2, onde 1 < i < ny e ny
é o numero de tensores dentro do espaco representado por B. !!Frase confusa: Ele governa as etapas de
adveccao e a difusao que a estabilidade permite tensores arbitrarios em qualquer lugar, ou seja, qualquer
combinacdo de autovetores e autovalores.!! Este campo governara as etapas de advecgdo e difusdo,
etapas cuja estabilidade permite tensores arbitrarios em qualquer lugar, ou seja, qualquer combinacao
de autovetores e autovalores. Fluxos suaves sao obtidos com distribui¢oes suaves de autovalores com
autovetores alinhados.

O passo de proje¢do anisotrépica, no entanto, é muito mais complicado. Cada tensor impoe local-
mente uma maior restricao a solu¢ao da Equacao de Poisson. Se ele tiver autovalores nulos, trocas de
fluido nao poderao ocorrer em algumas diregoes, o que pode levar, em alguns casos, & um sistema sem
solucdo. Tensores lineares e planares sdo um desafio nesse contexto. A inabilidade de calcular a pressdo
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resultaria em um campo de velocidades que nao pode ser transformado em um campo livre de divergente.
A referéncia [1] recomenda que a advec¢io seja realizada sempre em um campo de velocidade livre de
divergente, para evitar geracido de artefatos.

Propomos entdo garantir que autovalores ndo nulos satisfagam \; > 1 na etapa de proje¢ao, ou seja
eles nao reduzem as trocas de pressao. Isso é feito computando

T, =— (4)

em que \; é o menor elemento nao nulo de T; € B. Isto é necessario até pra projecao de regioes
isotropicas e implica que nao se pode ter tensores nulos. Note que o campo normalizado B = T, s6 &
necessario para a etapa de projecgao.

E possivel que um campo tensorial resulte em uma simulacio instavel e até que cause a divergéncia
da projecao, isto é, se forem definidos autovalores muito altos. Além disso, descontinuidades no campo
tensorial podem afetar negativamente a projecdo anisotrépica. Assim, sugere-se um campo tensorial o
mais suave possivel e com autovalores moderados para permitir o calculo adequado da pressao.

3.2 Construcao de campos tensoriais 3D

Essa fase do projeto também focou na construgao de campos tensoriais 3D B= T, que tendam a manter
o fluido no interior da regiao de interesse. Como o modelo proposto vem de uma formulacao continua, o
desafio consiste em prover um campo tensorial que: 1) permita, de preferéncia, o fluido dentro da regido
de interesse; 2) inibe ou reduz o momento do fluido fora da regido de interesse; 3) é suficientemente suave
para evitar erros numéricos ao usar a proje¢ao anisotrépica proposta (Equagio 4).

O objetivo ndo é confinar o fluido dentro da area de interesse, isso iria requerer condi¢des de contorno
fora do escopo deste trabalho. Ao invés disso, a troca de fluido é permitida entre todas as regioes 3D.
Considerando o ntmero de graus de liberdade em trés dimensoes, a tarefa de confinar o fluxo de fluido sem
condigoes de borda especiais nao é facil. Com uma malha de resolucao suficientemente alta, no entanto,
o método proposto permite de prover um campo tensorial capaz de confinar quase que perfeitamente o
fluido em uma regiao 3D.

E proposto o uso de camadas de tensores planares sobre a superficie da regido de interesse, formando
uma casca. A normal da camada (ou seja, o autovetor associado a A3) deve ser alinhado as normais da
superficie da regido de interesse. O objetivo da casca é reduzir a troca de fluidos ente as regides internas
e externas.

Formalmente, a proposta é dividir o campo em trés regioes mutuamente exclusivas

B=SUIUO, (5)

onde S é o conjunto de tensores formando a casca, I forma a regiao interna, S U I é a regiao de interesse
e O é o conjunto de tensores externos a essa regido, tendo SNI =0, SNO=0eINO =. A casca é
formada por tensores planares

SZ{Pi, 1 <1< ng, Pi:)\s~(I—ni-nT)}7 (6)

?

onde ng é o numero de tensores em S, n; é o vetor unitario normal & superficie no voxel i, e Ag é a
amplificacdo desejada para todos os tensores de S. Nos experimentos, n; foi definido como a normal no
ponto mais proximo da superficie do objeto. Essa abordagem direta exigiria uma grade de alta resolucao
para representar corretamente superficies de alta curvatura. Mas pode ser simplesmente adaptada para
qualquer aplicacao. Note que \; = Ay = Ag para todos os tensores em S. Se A\g for menor que um, a
casca tendera a anular as velocidades sobre ela. Se maior que um, ela adicionard momento as velocidades
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tangentes aos tensores planares. Ambas as possibilidades podem ser exploradas para gerar efeitos no
entorno da regiao I.

Os conjuntos I e O representam regioes cujo objetivo é fornecer meio para o fluxo de fluido. Faz
sentido que tais regioes sejam preenchidas com tensores isotropicos na forma

I:{SZ‘, 1§i§n[, Slz)\[I}, (7)

OZ{Oi, 1 <1< npo, OiZAo-I}, (8)

em que ny e no sao as quantidades de tensores nos conjuntos I e O, respectivamente. Note que A\; =
Ao = A3 = A; para todos os tensores de I, e A\ = Ao = A3 = Ao para todos os tensores de O. Os
autovalores em cada regiao devem ser ajustados de acordo com o efeito desejado para o fluxo. Se igual a
um, o fluido se comporta da mesma forma que o método classico isotrépico. Se menor que um o campo
tende a reduzir as velocidades. Se maior que um, o fluido tende a ganhar momento. Nos experimentos
realizados, evitou-se utilizar valores maiores que um. Isso pode trazer problemas de estabilidade devido
ao constante aumento da velocidade. Para se diminuir a velocidade e tornar as regioes de interesse mais
visiveis, podemos usar o campo tensorial externo O com autovalores menores que um. O resultado é a
grande redugao das velocidades e densidades fora da casca. Em suma, foram definidos Ay =1 e A\p < 1 se
a regiao interna permite o fluxo de fluido. Para simular fluxo preferencialmente na casca, pode-se definir
Ar < 1.

4 Resultados e Discussao

Para avaliar a validade das propostas desta etapa do trabalho, foram desenvolvidos diferentes tipos de
campos tensoriais. Como de costume em simulagoes de fluido, cada um dos parametros teve de ser
escolhido cuidadosamente para se obter o efeito desejado.

Primeiramente foram utilizados campos tensoriais sintéticos como uma regiao esférica isotrépica
envolta por uma casca planar. Os testes consistiam em aplicar diferentes tipos de forcas a partir do
centro da esfera e observar o comportamento do fluido na regido. Tais testes mostraram que, com um
ajuste fino de parametros, tensores planares podem ser utilizados tanto para conter o fluxo de fluido dentro
da regiao de interesse como podem ser utilizados para espalhar o fluido pela superficie. Os experimentos
também mostraram que um mesmo campo tensorial poderia ser utilizado para se atingir diferentes efeitos
na animacao do fluido.

Em seguida experimentos mais elaborados foram realizados através de campos tensoriais obtidos
para malhas poligonais triangulares. Forcas externas foram aplicadas na regiao interior & malha, usando
tanto a propriedade de contencao quando a de espalhamento das cascas de tensores planares para espalhar
o fluido pela regiao interior da malha.

Em vista dos resultados, o método proposto se mostrou competente em conter o fluido, em sua maior
parte, na regido interna a malha, sendo necessério apenas o uso de malhas mais refinadas para que regioes
pequenas e superficies com alta curvatura pudessem ser capturadas pelo campo tensorial. Os resultados
foram bons o suficiente para viabilizar a submissdo de um artigo completo para a conferéncia SIBGRAPI
2018, que é B1 em Ciéncia da Computagdo [5].

5 Conclusoes

A etapa atual do projeto se mostrou de fundamental importancia para o entendimento de como tensores,
especialmente as cascas de tensores planares, podem ser utilizados para controlar uma simulacao de fluido
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e de sua utilidade para definir campos tensoriais que sejam uteis para inicializacao de fluido. Tal estudo
serd de grande valia ao abordar métodos de reacao-difusao para geracao de campos tensoriais.

Além disso, o método de normalizacao proposto tornou possivel a utilizacdo da etapa de projecdo
anisotropica para uma maior variedade de campos tensoriais, provando ser fundamental para a utilizacdo
em campos tensoriais arbitréarios resultados da aplicagao de métodos de GVF sobre sketches de usuéarios.

Numericamente, as simulagdes se mostraram estaveis mesmo com campos tensoriais arbitrarios.
Visualmente foi possivel verificar claramente o beneficio da proje¢do proposta na conten¢do e controle
do fluido. Mais especificamente, a parti¢io do espa¢o 3D em trés regides em conjunto com a proje¢ao
anisotrépica gerou resultados satisfatérios. Os resultados desta fase do projeto foram submetidos ao
congresso SIBGRAPI 2018 [5].
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1. Dados Gerais

Aplicacido das ferramentas Intel Parallel Studio para modernizacao de cédigo para
métodos numéricos de diferencas finitas para solucio de equacdes diferenciais
parciais em arquitetura Intel Haswel/Broadwell.

Bolsista: Gabriel Pinheiro da Costa
Orientadora: Carla Osthoff

Co-orientador: Frederico Luis Cabral

Bolsa de Iniciagdo Tecnologica pelo CNPq

Esse relatorio cobre as atividades realizadas entre agosto de 2017 até julho de 2018

2. Objetivos

O objetivo ¢ o desenvolvimento do conhecimento na area de processamento de alto
desempenho para avaliar e otimizar o desempenho de uma aplicacdo de computacdo
cientifica em uma maquina de arquitetura paralela haswell/broadwell, com o uso das
ferramentas de analise de codigo

3.Introducio

O trabalho almeja realizar um estudo das oportunidades de otimizagdo de codigo para a
solugdo de equacdes diferenciais parciais através das ferramentas do Intel Parallel
Studio.

Os métodos numéricos destinados a solucdo dessas equagdes sdo contemplados pela
possibilidade vasta do uso de ferramentas e técnicas cada vez mais efetivas, que buscam
aumentar o desempenho dessas aplicacdes, reduzindo o tempo de execugdo e permitindo
entradas de dados de maior magnitude.

No contexto de otimizagdo, ganha forte destaque a técnica de paralelizacdo, que permite
que os dados sejam processados simultaneamente por mais de uma unidade de
processamento, sem comprometer a qualidade do resultado final, e reduzindo o tempo
necessario para chegar até esse resultado.
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As ferramentas do Intel Parallel Studio trabalham com informagdes do comportamento
das instrug¢des do codigo durante a compilacdo e a execugdo. A partir dessa gama de
informagdes ¢ possivel extrair conclusdes acerca da aplicagdo e seu desempenho atual, e
portanto nortear um plano de otimizagdo para essa aplicacdo, buscando um
aproveitamento 6timo do hardware utilizado.

4. Material e Métodos ou Metodologia

Para a realizagdo dos testes das diferentes implementacdes do método HOPMOC foram
usadas uma maquina contendo um acelerador Intel Xeon Phi KnightsCorner (KNC)
com 60 cores de 1.053 GHz e 4 threads por core, ¢ uma maquina contendo um
acelerador Intel Xeon Phi KnightsLanding (KNL) com 68 cores de 1.4 GHz e 4 threads
por core.

5. Resultados e Discussiao

Talvez a forma mais bésica para realizar a paralelizacio do HOPMOC seja a insergdo de
pragmas OpenMP nos loops que realizam maior numero de iteragdes, ou seja, o loop de
interpolagdo linear ¢ os loops que calculam os operados explicitos e operadores
implicitos. Essa versao inicial foi nomeada de Naive.

d+1; 1%
ERATION_TA.
old[i]
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As analises feitas pelo Intel Thread Advisor para essa estratégia revelam um ganho de
desempenho com paralelismo extremamente limitado, devido a baixa quantidade de

instrugdes por loop. O Thread Advisor também sugere, para um possivel ganho de

desempenho, mudangas estruturais no codigo que possibilitem um agrupamento das

instrugdes dentro dos loops. Assim deve-se aumentar a quantidade de instrugdes por

loop e reduzir a quantidade total de loops.

Dessa necessidade surge um novo codigo, onde as instrugdes responsaveis pelo calculo
dos operadores explicitos e implicitos sdo agrupadas em loops unicos, sem

comprometer o resultado final. Essa nova versdo foi apelidada de Chunk, ou Cluster

Points.
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Os graficos subsequentes comparam os speedups por numero de threads das versdes
Naive ¢ Chunk em um acelerador KNC, comprovando o ganho da segunda abordagem.
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Simulation Resulis
Threads | Naive Version Time | Chunk Version Time
1 TH9.1T TR 4
b} 163 38 16350
14} #8.74 8720
2} 46.24 4221
34} 005 32.57
ELT] 2400 Ib.42
ELT] 3370 2494
i1 3193 2208
120 29.52 1908
1= 2851 1884
2430 20600 18.79

Outra estratégia desenvolvida para a otimizacdo do método em arquitetura paralela foi a
EWS-adSync. Essa implementagdo conta com uma distribui¢do manual das threads,
evitando o tempo gasto em scheduling em tempo de execugdo (runtime). A malha com
os pontos a serem calculados é particionada de forma explicita em partes fixamente
divididas, e cada uma dessas partes ¢ designada a uma thread, permanentemente, até o
fim da execucdo. Essa atribuicdo manual e estatica de parti¢des por threads garante que
s0 havera um scheduling de threads durante toda a execucao.

Essa implementag¢do também minimiza a troca de mensagens entre as threads, ¢ o tempo
gasto em barreiras de sincronizagdo. Na implementacio EWS-adSync, uma thread
precisa somente de informagdes de threads adjacentes a ela para dar sequéncia a
execucdo. Dessa forma é aplicado um mecanismo de sincronizagdo explicito, que
consiste em um vetor booleano, em que cada entrada corresponde a uma thread, e o
valor da entrada indica se os dados podem ou ndo podem ser acessados pelas threads
vizinhas em um dado instante de tempo.

W EWS-aaSynt (comp. pol, } (n=1,0e8:T=1.0e5) & EWS-adSync (sct pol.) (=l 0e6; T=1.0&5)
EWS-adSyne feoamp, pol | fn=1.086T=1 0ed) A EWS-adSyne (sel. gal ) (=1.0e8,T=1.0e4d)}

B EWS-adSync (bal pol ) (in=1.0e6:T=10ed) Basic OpenMP-based aporoach (n=1.0e6; T=1.0e4)

M EWS-adSyne fcomp. pol, ) (n=1.0e5:T=1 0e5) [ EWS-ag5ync (sct. pol.) (n=1.0e5;T=1.085)

& Basic OpenMP-based approach (n=1.005T=1.0a8) + EWS-adSme (comp, pol ) =1, 05 T=1. 0e4)

X EWS-adSync (5ot pol ) (=1, 085, T=1.084) + EWS-adsyne (comp. pol.) (n=1.0e5, T=1.0e3)

W EWS-aaSyne (sor. pal.) (il 085, T=1.063)
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O grafico acima mostra o speedup por nimero de threads para execucdes feitas em um
acelerador KNC, usando diferentes politicas de thread binding: balacend, compact e
scatter. O speedup com o uso da estratégia EWS juntamente com a sincronizagdo
manual de threads vizinhas, com o uso de uma politica compact usando 240 threads
chega a 140x, como mostra a imagem.

Testes semelhantes realizados na KNL apresentaram os seguintes resultados

8- EWS-adSync (scl. pol) (n=1.0e6;T=1.0e5) - EWS-adSync (comp. pol.) (n=1.0e6;T=1.085)
EWS-adSync (bal pol) (n=1.0e5T=1.0e6) =& EWS-adSync (scl pol) (n=1.0e5,T=1.0286)
== EWS-adSync (comp. pol) (n=1.0e5;T=1.0&6) EWS-adSync (bal. pol) (n=1.0e5;T=1.0e5)
== EWS-adSync (sct. pol) (n=1.0e5;T=1.0e5) EWS-adSyne (comp. pol.) (n=1.0e5;T=1.0e5)
92

Speadup
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Aqui, o speedup maximo da estratégia EWS com sincronizacdo manual de threads
adjacentes ¢ de 96x, com a politica de thread binding scatter.

6.Conclusoes

Os testes realizados em arquiteturas multicore paralelas (KNC e KNL) apontam para
ganhos consideraveis de desempenho em ambas as implementagdes desenvolvidas.
Tanto a estratégia de agrupamento de pontos (Cluster Points) quanto a de divisdo
explicita de threads juntamente com sincronizagdo manual (EWS-adSync) mostraram-se
solugdes possiveis para os problemas encontrados. As ferramentas de analise da Intel se
provaram extremamente eficientes em apontar comportamentos que resultam em perda
de desempenho e em nortear a busca por alteracdes no codigo original afim de obter um
desempenho 6timo.

No caso da estratégia Cluster Points, a jungdo de pequenas tarefas em uma grande tarefa
(iteragdo do loop) possibilitou um aumento de speedup, ¢ na abordagem EWS-adSync,
esse ganho de speedup foi possivel pela distribuicdo manual das threads(uma divisdo
explicita de trabalho) que reduziu o tempo de scheduling ao tornar desnecessario a
divisdo implicita de threads em tempo de execugdo, e também pela sincronizacio
somente entre threads vizinhas, que eliminou o tempo gasto em barreiras de
sincronizacdo.
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RELATORIO PARCIAL
1) Dados gerais
Titulo: Técnicas de Aprendizagem de Maquina na Segmentacao de Imagens
Médicas de Ultrassom Intravascular
Bolsista: Jefferson da Silva Fernandes de Azevedo
Orientador: Pablo Javier Blanco
Local: LNCC/MCTIC, Petropolis
Periodo: 20-06-2018 a 20-07-2018

2) Objetivos
Os objetivos realizados e em processo de realizagcado conforme o plano de trabalho
Sao 0s seguintes
1. Pesquisar sobre os métodos de aprendizagem de maquina baseados em
redes neurais profundas
2. Pesquisar sobre o problema da segmentacédo de imagens de ultrassom

intravascular

3) Introducéo

O processamento de imagens médicas € um topico central na caracterizacdo e no
entendimento do inicio e progresso de doencas cardiovasculares. Por exemplo,
através da identificacdo de estruturas anatdbmicas nas paredes das artérias
coronarias, € possivel estabelecer correlagcdes com o risco de desenvolvimento de
eventos cardiovasculares. As imagens de tipo IVUS (ultrassom intravascular) sao
adquiridas por meio de um procedimento de cateterismo. Neste procedimento, um
sensor girando a altissima velocidade € inserido nas artérias coronarias de um
paciente até uma regido de interesse. A partir do inicio do estudo, o sensor é retirado
a uma velocidade controlada e pequena em relacdo com a velocidade de rotacao do
mesmo. Desta forma, o sensor é capaz de captar informagbes de “secles
transversais” do vaso ao longo do seu percurso de retirada da artéria. A area de
pesquisa na segmentacdo de imagens IVUS é extremamente ativa desde os anos
90, e o problema continua ainda em aberto. O desafio apresentado por estas
imagens consiste nas altas taxas de ruido, cuja caracteristica é a de ser
multiplicativo, que dificulta o processo de segmentacdo automatica. neste projeto

abordaremos o problema da segmentacdo automatica de imagens de IVUS. Isto
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implica em segmentar as estruturas anatbmicas de interesse que se podem observar
Nos vasos coronarios, tais como liumen, membrana elastica externa, e diferentes
tipos de tecidos constituintes da parede arterial. Para abordar este problema
utilizaremos métodos baseados no aprendizado de maquina, em particular redes
neurais de tipo convolucionais, as quais tém demonstrado maior capacidade para
cumprir tarefas de segmentacéo e classificacdo de imagens em problemas de visédo

computacional.

4) Metodologia

O projeto se apoia na utilizacao de redes neurais profundas convolucionais. Este tipo
de arquitetura tem demonstrado capacidade de lidar com problemas de viséao
computacional, possibilitando abordar diversos tipos de questbes tais como
segmentacdo, classificacdo, etiguetamento, dentre outros. Em particular,
utilizaremos dados de imagens de ultrassom intravascular disponiveis no grupo

HeMoLab de forma a treinar as redes neurais.

5) Resultados e Discusséo

Atualmente temos realizado um estudo preliminar sobre imagens de tipo IVUS assim
como também um estudo preliminar sobre a metodologia de aprendizagem de
maquina baseada em redes neurais profundas.

Além disso, realizaram-se atividades visando o pré-processamento dos dados
disponiveis de imagens IVUS com vistas a sua utilizacdo no treinamento de redes
neurais.

Dado o estagio inicial do projeto, ndo ha resultados especificos a serem discutidos

com maior detalhe.
6) Conclusséao

As atividades de pesquisa e desenvolvimento come¢aram ha um més. As mesmas

estdo de acordo com o planejamento proposto no plano de trabalho.

Assinatura:

Petrépolis, 15 de Julho de 2018
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Objetivos
1. Segmentacdo de imagens de microscopia confocal do ovario de Drosophila.
1.1. Implementacdo da técnica de Graph cut;
1.2. Implementacdo da técnica de Convex Shape Prior;
1.3. Implementacdo da técnica de Firefly;
1.4. Implementac¢do de método de region gowing.
2. Fazer reconstrugdo tridimensional de imagens z stack .
1.Introdugao

Por meados de 721 a.C. had os primeiros relatos de que lentes obtidas de um cristal duma rocha
foram utilizadas para aumentar objetos de interesse do homem. Desde entdo, com o
desenvolvimento de diversas tecnologias, como o desenvolvimento de |lampadas mais potentes e o
entendimento dos lasers, alguns tipos de microscdpios surgem no meio cientifico, como o
microscopio de forga atdbmica, o microscépio eletronico de varredura, o microscépio confocal dentre
outros. Este ultimo patenteado por volta de 1956 funciona compartilhando parte da fisica éptica de
um microscépio de fluorescéncia, porém sua principal diferenca é que o microscépio confocal, a
partir dos pins holes que cortam grande parte da luz desfocada, possibilita recriar imagens 3D do
espécime de interesse, podendo assim, desvendar diversos mistérios da biologia[1,2].

Uma imagem de microscopia confocal de um Unico plano focal tem fundo preto e pontos claros sdo
onde o anticorpo ou fluoréforo ficaram excitados e emitiram fétons em determinado comprimento
de onda. Técnicas para melhoramento dessas imagens surgem, com o intuito de extrair informacoes
ou gerar modelos geométricos das estruturas de interesse [3].

Para o processamento das imagens, uma técnica que é usada e que mostra resultados significativos
[6], é a técnica de corte de grafos para segmentagdo de imagens. Esta técnica trata a imagem com
um grafo, o que permite que a imagem possa ser separada entre fundo e objeto. Neste trabalho, as
técnicas aqui citadas foram aplicadas a imagens de Drosophila, mostradas a frente.

3.Materiais e Métodos
3.1 Graph Cut

Assim como outros técnicas [3], a segmentacdo de imagens a partir de corte de grafos tem como
objetivo separar os pixels em “objeto” (object) e “fundo”(background). Esta técnica tem como
fundamento uma equacdo de energia computada sobre um grafo.

(a)imagem (d) Resultado da Segmentacio
Background Bk ground
@ rerminal @ terminal
g r cut.

Object Object
terminal terminal

(b) Grafo (c)Corte

118



Figura 1. Representacdo de uma imagem 3x3 e seu corte por grafos. (a) Os conjuntos B e O
representam pontos de fundo e objeto (sementes), respectivamente. (b) Representagdo do grafo
inicial. (c) llustracdes de corte de grafos. A linha tracejada indica o corte do grafo, realizada pela
técnica que é discutida neste trabalho. (d) representa o resultado final de uma imagem
segmentada.(Adaptado de [4]).

Um grafo pode ser definido por um conjunto de pontos ligados por arestas, onde cada aresta pode
ter um peso diferente. Na técnica de segmentacdo de imagens discutida em [4], para cada pixel ha
um no pertencente a um conjunto V que estd ligado por arestas de um conjunto E, obtidas em
relacdo a uma determinada vizinhanga. Assim, uma imagem qualquer pode ser representada por um
grafo G = (V,E), onde V sdo os nos do grafos (pixels na imagem) e E, as ligagOes (arestas) entre os
noés. Note que, assim como na figura 1, existem ainda dois nds terminais, o S que representa o
objeto, e o T que representam o background.

3.2 Convex shape prior

Como discutido em [6], a técnica de Convex shape prior é utilizada para separar dois objetos
conexos. Como mostra a figura 2, a técnica é baseada no calculo de pontos em curvas na borda da
regido conexa. Ha a ligagdo do ponto mais fundo de todas as curvas da borda (ou o SCP, do inglés
steepest concave point) ao ponto mais fundo da curva mais préxima (ou o NBP — nearest boundary
point). A linha azul da figura 2 mostra a rasteriza¢gdo entre os pontos supracitados.

Figura 2. Regido conexa R para segmentac¢do. C2,C4 e C6 sdo as curvas da borda de R, ao passo que
C1,C3 e C5 sdo chamadas cordas (cavidades na borda do objeto). K1,K2 e K3 sdo as retas que unem
as bordas das cordas. B1, B2, B3 sdo curvas limites com os mesmos pontos finais que as retas K1, K2,
K3. P1,P2 e P3 sdo os pontos com as maiores distancias d1,d2 e d3 da corda K respectiva a sua curva
C. P2 é ponto com maior d, logo é o SCP. O ponto P1 é o ponto mais proximo de P2 sendo assim o
NBP. Em azul, a rasterizacdo entre os pontos SCP e NBP, como previsto pelo método. Adaptado de

[6].

3.2.2 Convex shape prior adaptado

Os passos adicionados nesta adaptacdo é que, ao passo que a rasterizac¢do é feita, os pontos
mais profundos (os pontos P nas imagens) que ndo foram utilizados na etapa anterior (na imagem 2
o exemplo é P3), sdo utilizado agora como input da mesma técnica. Ou seja, as curvas B que foram
segmentadas pelo método deixam de fazer parte da imagem e um novo corte é realizado na nova
imagem.
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3.3 Firefly

A técnica discutida em [7] é uma meta-heuristica chamada de firefly, ou vaga-lume,que é uma
técnica baseada no comportamento de busca destes animais apds sua bioluminescéncia. Este
modelo meta-heuristico ja foi utilizado antes no processamento e segmentacdo de imagens, sendo
assim uma técnica possivelmente vidvel para segmentar as imagens de interesse deste trabalho.

O algoritmo baseado em [7] num primeiro momento avalia o brilho da imagem, para que assim
possa ser dito quais pixels sdo os vaga-lumes. Em seguida, é calculado a distancia entre eles e assim
sdo movidos em dire¢do uns ao outros, de acordo com o brilho de cada um. Com este processo, é
possivel obter o firefly mais brilhante. Por fim, sdo geradas aleatoriamente novas solugdes para o
algoritmo.

Como o algoritmo tem parte randomizada, foi implementado junto a ela um método simples para
que fosse possivel haver a reprodutibilidade dos resultados. Uma uUnica imagem passa pelo
algoritmo dez vezes, ou seja, geram dez imagens como resultados,e o resultado final que o algoritmo
mostra na realidade é a média aritmética destas dez imagens.

4. Resultados parciais

A Figura 3 contém o resultado de alguns planos de uma microscopia confocal do ovério de
Drosophila. As imagens originais foram adquiridas pelo grupo de trabalho em um microscépio
confocal de varredura a laser.

A B.

Figura 3. Aplicacdo da técnica 3.1 citada em [6]. A contém a imagem original e em B o resultado
binarizado.

Como pode ser visto o resultado obtido ndo mostrou eficiéncia quanto a segmentacao das células. O
método aqui utilizado aglomerou as regides que antes pareciam ser separadas, o que, a priori,
inviabiliza a técnica. Com o intuito de melhorar os resultados da técnica de corte de grafos, a técnica
de Convex Shape Prior (CSP) foi implementada.

A.mB
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Figura 4. Implementacdo da técnica Convex Shape Prior. Em A, imagem teste e em B, resultado da
técnica.

Em um primeiro momento, a figura 4 é uma figura teste que foi utilizada para testar a
implementacdo da técnica CSP. Em um primeiro momento, a técnica se mostrou promissora, pois
solucionava, na imagem teste, uma problematica, que era das células justapostas. Como os objetos a
serem separados eram multiplos, a técnica precisava de uma adaptagao, que foi a técnica discutida
no ponto 3.2.2, que foi otimizada para separar concavidades na borda do objeto a ser separado. A
figura 5A é parte binarizada de uma das imagens a serem segmentadas. Como mostra a figura 5B, o
resultado obtido mostrou-se incoerente com o esperado. Especula-se que esta técnica nao
funcionou na imagem original devido a sua alta complexidade, visto que a técnica CSP adaptada se
baseia nas bordas do objeto e se essa for muito irregular, o resultado sera diferente do esperado.

L

Figura 5. Implementacdo da técnica CSP adaptada. Em A, objeto conexo binarizado obtido a partir de
um corte em uma das imagens a serem segmentadas. Em B, resultado da implementa¢do Convex
Shape Prior adaptada.

Figura 6. Implementacgdo da técnica firefly. Em A, imagem a ser segmentada em tom de cinza. Em B,
resultado da segmentacgdo pelo método.

Apds o insucesso das duas primeiras técnicas, uma revisdo de alguns métodos ja existentes de
segmentacdo de imagens foi feita. Um dos métodos encontrados foi o método discutido no ponto
3.3 deste trabalho, que é a técnica meta-heuristica de firefly. A figura 6B mostra o resultado desta
técnica, onde é possivel ver que os nucleos das células nos objetos conexos agora estdo separados.

Com os centros de cada célula, um método de filtragem e crescimento de regido precisa ser
implementado para concluir o projeto e assim, ser possivel segmentar as fatias 6pticas do ovario de
Drosophila.
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5. Conclusdo

A segmentacdo de imagens é uma area que cresce e é imprescindivel;
Duas das trés técnicas abordadas ndo demonstraram bons resultados;

A técnica firefly conseguiu separar os centros dos objetos de interesse, possibilitando que,
com o crescimento de regiao, os objetos de interesse possam ser segmentados.
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